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Resumo

Acgbes antropicas tém promovido desafios tecnolégicos, como por exemplo no trata-
mento de grandes quantidades de efluentes, o que pode ser realizado em biorreatores de leito
fluidizado. Para o estudo destes biorreatores, técnicas numéricas como a fluidodinamica
computacional (CFD) podem ser aplicadas. No entanto, na maior parte da literatura dis-
ponivel para sistemas multifasicos encontram-se aplicagoes para sistemas gas-liquido ou
gas-solido. Por outro lado, a dinamica em biorreatores é dominada por interacoes entre as
fases liquida e soélida. Assim, o objetivo deste trabalho foi avaliar o comportamento hidro-
dinamico de um biorreator de leito fluidizado liquido-sélido utilizando técnicas de CFD.
Para a conducao das simulagoes, uma modelagem bifasica, Euleriana-Euleriana, transiente
e turbulenta foi aplicada em uma geometria tridimensional, usando o c6digo OpenFOAM.
Foram estabelecidos modelos validos para a simulagao de sistemas envolvendo interagoes
liquido-s6lido em biorreatores de leito fluidizado com geometria afunilada. Resultados
mostraram o efeito da forca de sustentacao na redistribuicao das bioparticulas. Ainda, o
coeficiente de restitui¢ao nao afetou significativamente a altura do leito fluidizado. A esti-
mativa da forca de arraste necessitou ser modificada, e uma dependéncia com o niimero de
Reynolds da particula promoveu boa concordancia da altura do leito com dados experimen-
tais de literatura. Utilizando o modelo validado, observou-se que o estudo foi conduzido
no regime de leito parcialmente fluidizado. Em nenhum dos casos foi observada presenga
significativa de “zonas mortas”. Por fim, verificou-se que colisoes entre particulas e tensao
de cisalhamento (parametros que afetam a espessura do biofilme) ocorrem de forma con-
comitante. Desta forma, uma maior expansao do leito nao estd diretamente relacionada
com menor incidéncia de colisoes entre particulas. A intensidade de ambos os parametros

pode ser atenuada com o aumento do angulo do reator.

Palavras-chave: Fluidizacao liquido-sélido, bioparticulas, forcas interfaciais, biorreator
anaerobio de leito fluidizado, hidrodinamica em reator afunilado, fluidodinamica compu-

tacional.






Abstract

Anthropogenic actions have promoted technological challenges, for example, in the
treatment of large quantities of wastewater, which can be done in fluidized bed bioreac-
tors. For the study of these bioreactors, numerical techniques such as computational fluid
dynamics (CFD) can be applied. However, in most of the literature available for mul-
tiphase systems, there are applications for gas-liquid or gas-solid systems. On the other
hand, the dynamics in bioreactors is dominated by interactions between the liquid and
solid phases. Thus, the aim of this study is to evaluate the hydrodynamic behavior of
a liquid-solid fluidized bed bioreactor using CFD techniques. For the conduction of the
simulations, a two-phase, Eulerian-Eulerian, transient and turbulent model was applied in
a three-dimensional geometry, using the OpenFOAM code. Valid models have been esta-
blished for the simulation of systems involving liquid-solid interactions, present in tapered
fluidized bed bioreactors. Results showed the effect of the lift force on redistribution of
bioparticles. Conversely, the coefficient of restitution did not affect significantly the height
of the fluidized bed. The drag force estimate needed to be altered, and a dependency with
the particles Reynolds number promoted good agreement of the fluidized bed height with
experimental literature data. Using the validated model, it was observed that the study
was conducted in the partially fluidized bed regime. None of the cases showed a meaningful
presence of “dead zones”. Finally, it was noticed that both collisions between particles and
shear stress (parameters that affect the biofilm thickness) occur concomitantly. Thus, gre-
ater bed expansion is not directly related to lower incidence of collisions between particles.

The intensity of both parameters can be attenuated with the increased angle of the reactor.

Keywords: Liquid-solid fluidization, bioparticles, interfacial forces, anaerobic fluidized
bed reactor (AFBR), hydrodynamics in a tapered reactor, computational fluid dynamics

(CFD).
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Capitulo 1

Introducao

Mudancas climaticas sao uma preocupacao atual. A emissao de poluentes, como por
exemplo os poluentes originados pela queima de combustiveis fosseisé um dos fatores res-
ponsaveis. Uma alternativa para minimizar tais mudancas encontra-se na alteracao da
atual matriz energética, aumentando o uso de combustiveis limpos. Além disso, com o
aumento populacional, associado aos padroes de consumo, hé a necessidade de tratar conti-
nuamente grandes quantidades de efluentes gerados. Destes, ha uma variedade de efluentes
liquidos/sélidos, reconhecidos como fontes para a produgao de biogéds e/ou biohidrogénio.

O desejo de extrair energia do que é atualmente considerado como efluente tem pro-
movido o uso cada vez maior de bioprocessos. Estes podem utilizar processos aerdbios,
anaerébios ou andxicos. A vantagem do processo anaerobio em relacao ao aerébio esta
numa menor geracao de lodo e maior geracao de biogas, principalmente metano e gas
carbonico. Independente do processo, microrganismos sao responsaveis pela conversao da
carga organica contida no efluente, melhorando sua qualidade final.

Virias configuracoes podem ser adotadas para o tratamento de efluentes, incluindo
sistemas de lodos ativados e suas variantes, reatores UASB (Upflow Anaerobic Sludge Bi-
oreactors), reatores biolégicos de membranas e reatores em batelada sequencial. Desde a
década de 1980, tem aumentado o interesse em reatores anaerobios de leito fluidizado, ape-
sar da aplicacao da fluidizagao existir desde 1556, estando presente em diversos processos
da industria quimica.

Reatores de leito fluidizado envolvem sistemas multifasicos (gas-sélido, liquido-sélido,
ou gas-liquido-sélido). Inicialmente, aplicagoes desses reatores estavam limitadas a cra-
queamento catalitico, combustao, gaseificacao, revestimento, granulagao, secagem e outras

aplicagoes fisico-quimicas estabelecidas. Por isso, a literatura ainda enfatiza a fluidizacao
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em sistemas bifasicos gas-sélido. Contudo, os reatores de leito fluidizado também sao uti-
lizados no tratamento de efluentes, no qual sistema géds-sélido nao é aplicavel (Bello et al.,
2017)), sendo bifésico (liquido-sélido) ou trifasico.

No sistema liquido-sélido, o regime de fluidizacao ¢ mantido pela forca de arraste associ-
ada ao movimento ascendente do fluido. A manutencao de operacgoes com leitos fluidizados
requer controle da velocidade superficial do efluente, o qual depende das caracteristicas da
bioparticula, as quais por sua vez sao alteradas enquanto a comunidade microbiana evolui.
Assim, além das dificuldades relacionadas & manutencao de culturas saudaveis, como em
outros processos, ha também dificuldades na manutencao do regime de fluidizacgao.

Abordagens empiricas e semi-empiricas sao tradicionalmente utilizadas no projeto e
operacao dessas unidades. Para otimizar a configuragao de reatores e, em consequéncia
melhorar a sua performance, é essencial conhecer a dinamica das fases em seu interior.
Nesse sentido, a fluidodinamica computacional oferece diversas vantagens, como por exem-
plo fornecer valores locais para os parametros de processos. Com a aplicacao de CFD,
equipamentos industriais podem ser simulados empregando modelos baseados na termo-
dinamica, hidrodinamica e cinética das reagoes. Processos podem ser visualizados através
de resultados de simulagoes, antes de realizar experiéncias em escala real, poupando tempo
e reduzindo custos (Wang et al., 2010)). Deste modo, pode-se adotar técnicas numéricas
para o estudo de biorreatores de leito fluidizado a fim de obter um melhor entendimento
do comportamento destes.

Apesar da sua importancia, hd uma caréncia de estudos numéricos relacionados com
escoamentos liquido-solido. Neste contexto, pretende-se nesta dissertagao contribuir com
uma andlise hidrodinamica de um biorreator anaerébio de leito fluidizado. Dentre os
diferenciais do presente estudo tém-se a geometria do reator (quadrada e afunilada), a
qual acarreta em particularidades ao escoamento. Além deste, outro diferencial esta na
simulacao de um leito fluidizado de particulas recobertas por biofilme (bioparticulas) apli-
cado para o tratamento de efluentes, cujos resultados experimentais encontram-se dis-
poniveis na literatura. As bioparticulas simuladas encontram-se em uma faixa nao usual

de massa especifica, quando comparados com demais estudos numéricos publicados.



Capitulo 2

Objetivo

2.1 Objetivo Geral

Modelar, simular e avaliar o comportamento de leitos fluidizados liquido-sélido em
biorreatores afunilados com diferentes condi¢oes geométricas e operacionais utilizando a

técnica da fluidodinamica computacional.

2.2 Objetivos Especificos

De modo a atingir o Objetivo Geral é necessario obter um modelo adequado para as

simulagoes. Assim, os seguintes objetivos especificos foram propostos:

Avaliar a influéncia das interacoes entre fases;

Avaliar diferentes modelos de arraste disponiveis na literatura,;

Desenvolver e calibrar um modelo para o arraste, considerando o caso em estudo;

Validar este modelo em diferentes condicoes;

Avaliar aspectos hidrodinamicos do biorreator simulado;

Contribuir com a literatura de sistemas liquido-sélido.
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Capitulo 3

Fundamentacao Tedrica e Revisao Bibliografica

Neste capitulo serao apresentados uma breve revisao de literatura relacionada com
aspectos da fluidizacao, biorreatores de leito fluidizado e sua geometria, fluidodinamica

computacional e sua aplicabilidade.

3.1 Fluidizacao Bifasica

A fluidizacao é uma operacao na qual os sélidos sao mantidos em um estado com
propriedades fluidas (fluidlike) através da suspensao dos sélidos no fluido (gas e/ou liquido).
A maioria das aplicagoes industriais deste tipo de operacao estao voltadas para o sistema
gas-solido (Kunii e Levenspiel, |1991]).

De um modo geral, a fluidizagao gas-liquido-sélido engloba desde o regime de leito
expandido até o regime de transporte, com velocidade terminal variando de 0,03 a 50 cm/s.
Nestes sistemas é adequado fazer a classificacao a partir de diferencas do comportamento
hidrodinamico. Isto compreende o tipo de operacao, direcao do escoamento, continuidade
das fases e, principalmente, o estado do movimento da fase sélida (Fan|, [1989).

De acordo com Kunii e Levenspiel (1991)), o fenomeno da fluidiza¢ao bifasica em um

reator cilindrico pode ser descrito da seguinte forma (Figura [3.1)):

e Se um fluido em sentido ascendente passa através de um leito de particulas, a baixa
vazao, o fluido apenas percola através dos espacos ‘vazios’ entre as particulas esta-
ciondrias, caracterizando o leito fixo (Figura [3.1p) (Kunii e Levenspiel, [1991). Neste
regime, o leito fixo existe quando a forca de arraste sobre as particulas induzida
pelo escoamento do fluido é menor do que o peso efetivo das particulas no sistema

(Fan, [1989). Com um aumento na vazao, as particulas se afastam e algumas poucas
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(a) (b) ()

Figura 3.1: Regimes de operacao (a) leito fixo, (b) leito na minima fluidizagdo, (c) leito fluidizado

homogeneamente, (d) leito heterogéneo, (e) regime de transporte (adaptado de [Kunii e Levenspiel, |1991)).

vibram e se movem em uma regiao restrita, caracterizando o leito expandido (Kunii

e Levenspiel, 1991)).

Em velocidades maiores, atinge-se um ponto onde todas as particulas sao suspensas
pelo escoamento ascendente do fluido. Neste ponto, a forca arraste entre as particulas
e fluido equilibra o peso das particulas e o empuxo, e a queda de pressdao (perda de
carga) em qualquer segao do leito é equivalente ao peso do fluido e das particulas
naquela se¢ao. Aqui, o leito é considerado “fluidizado”, referindo-se ao leito fluidizado

incipiente ou um leito fluidizado & minima fluidizagao (Figura )

Em sistemas liquido-sélido, um aumento na vazao acima da minima fluidizagao nor-
malmente resulta em uma suave e progressiva expansao do leito. Instabilidades no
escoamento sao amortecidas e permanecem pequenas; heterogeneidade, ou grandes
fragoes de liquido, nao sao observados sob condi¢oes normais. Este leito pode ser
denomidado de leito fluidizado ‘particular’, leito fluidizado homogeneamente ou leito
fluidizado suavemente (Figura [3.1c). Em sistemas gés-solido, tais leitos podem ser
observados somente em condigoes especiais, como particulas leves e finas com gés

denso a alta pressao.

Geralmente, sistemas gas-sélido comportam-se diferentemente de sistemas liquido-

solido, com o aumento da vazao acima da minima fluidizacao. Em casos raros,
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sistemas liquido-sélido podem se comportar como leitos “borbulhantes” (bubbling
beds) apresentando grandes instabilidades, caminhos preferenciais de gas, agitagao
violenta, movimento intenso dos sélidos, e leito heterogéneo (Figura[3.1d). Isto ocorre

somente com sélidos muito densos e fluidizados por liquidos de baixa densidade.

Tanto o leito fluidizado gés-sélido quanto o liquido-sélido sao considerados “leitos

densos”, enquanto houver um limite ou superficie do leito claramente definido.

Com um aumento na velocidade do fluido, sélidos sao carreados do leito (Figura[3.1k)
(Kunii e Levenspiel, 1991). Se a velocidade for aumentada, além da velocidade
terminal da particula, a forca de arraste ira exceder a forca gravitacional atuando
nas particulas. Estas serao arrastadas, até o ponto de extinguir o leito, onde havera
a fluidizagdo “continua” (Grady Jr. et al) |2011), ou “regime de transporte” (Fan,

1989; Kunii e Levenspiel, [1991]).

A “qualidade da fluidizacao”, ou a facilidade com que as particulas fluidizam, e as

condicoes operacionais que sustentam a fluidizacao variam muito para sistemas gas-sélidos.

Dentre os fatores que influenciam estao (Kunii e Levenspiel, [1991)):

tamanho dos sélidos;
a distribuicao de tamanhos dos sélidos;

relacdo das massas especificas de sélido e fluido — normalmente, sistemas liquido-
solido fluidizam de forma homogénea, enquanto sistemas gas-solidos apresentam hete-
rogeneidade; contudo, padroes diferentes podem existir dependendo da relacao entre

as massas especificas;
geometria do reator;
dispositivos de entrada de gas;

tipo de sélidos — se estes sao de fluxo livre ou passiveis de aglomeragao (como

particulas finas e imidas).

Muitos dos fatores que influenciam na qualidade de fluidizacao referem-se a proprieda-

des das particulas. Uma classificacao bastante utilizada para classificar sélidos de acordo

com sua forma de fluidizagao correspondente é a classificacao de Geldart de particulas
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Figura 3.2: Diagrama de classificacdo de particulas de Geldart (adaptado de |Kunii e Levenspiell7 |1991I).

(Figura |3.2)). Para qualquer sélido de massa especifica e tamanho médio da particula co-

nhecidas, esta classificagdo demonstra o tipo de fluidizagao esperada (Kunii e Levenspiel,

1991):
e Grupo C: leito de particulas com diametro pequeno, as quais sao de dificil fluidizacao;

e Grupo A: particulas com tamanho médio pequeno e/ou baixa densidade (<1,4 g/cm?),

as quais fluidizam facilmente (smooth fluidization);

e Grupo B: compreende uma ampla faixa de tamanho e densidade de particulas, sendo
a maioria com tamanho de 40 ym < dp < 500 um e densidade de 1,4 < p < 4 g/cm?,

estas fluidizam bem com vigorosa acao do fluido;

e Grupo D: particulas grandes e/ou densas, onde leitos profundos sao dificeis de flui-

dizar, estes sélidos jorram (spout) facilmente, enquanto os sélidos de Geldart B nao.
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Figura 3.3: (a) Fluidizagdo de um leito de bioparticulas e (b) detalhe de uma bioparticula.

3.2 Biorreator de Leito Fluidizado

Na operagao de um biorreator de leito fluidizado anaerébio (Anaerobic Fluidized Bed
Reactor — AFBR), o efluente é comumente alimentado na base do reator, movimentando-
se na direcao ascendente através do leito de bioparticulas, as quais sao caracterizadas
por um material suporte recoberto por biofilme (camadas de células e lodo excretado).
Tal movimento arrasta as bioparticulas, causando uma expansao do leito (Figura .
Microorganismos presentes no biofilme consomem o substrato, desta forma diminuindo
a carga organica do efluente tratado. O crescimento do biofilme na superficie de cada
material suporte e, consequente, alteracao das caracteristicas das bioparticulas durante o
curso da fluidizacao é uma das caracteristicas do biorreator de leito fluidizado ;
Grady Jr. et all |2011).

As velocidades criticas para determinar a faixa de operacao do biorreator de leito flui-

dizado sao a velocidade minima de fluidizagao e a velocidade terminal (Grady Jr. et al.,

2011 Bello et al) 2017). A primeira delas é a velocidade minima necessaria para ini-

ciar a fluidizacao das bioparticulas; a segunda é a velocidade na qual estas sao carreadas
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junto com o escoamento do fluido. O conhecimento destas velocidades é importante para
estabelecer o regime de fluidizacao, mantendo as bioparticulas dentro do biorreator.
Além da velocidade superficial, a estabilidade do leito também esté relacionada com as
caracteristicas do material suporte, sendo mais estavel para maiores valores de tamanho
e massa especifica. Por exemplo, a silica (p=2.650 kg/m?) costuma ser razoavelmente
estdavel para uma ampla faixa de velocidades (Grady Jr. et al) 2011). Em conjunto com
a massa especifica, as demais caracteristicas desejaveis para particulas a serem utilizadas

como material suporte para crescimento microbiano sao (Atkinson et al.| (1979):

e minima variacao de tamanho e forma;
e condicoes de superficie apropriadas para a imobilizagao de células;
e resisténcia a abrasao;

e baixo custo.

Os materiais suporte utilizados podem ser inorganicos (areia, vidro, alumina, etc.) ou
organicos (carvao ativado, carvao, polietileno, etc.) com tamanhos que variam de acordo
com a aplicagao de 0,1 a 6 mm. Para tratamento de efluentes, areia e carvao ativado sao
os materiais mais utilizados (Yang, [2003; |Parthiban, 2012)).

A rugosidade exterior de particulas de carvao ativado torna-as superiores a maioria dos
outros meios no abrigo e fixacdo de microorganismos. Além disso, os sitios e elevagoes do
carvao ativado permitem ao biofilme ser fixado firmemente as particulas, oferecendo alta
resisténcia ao atrito (Parthiban| 2012).

Devido ao crescimento de microorganismos sobre o material suporte, as caracteristicas
de fluidizagdo no biorreator sdo alteradas, por conta dos seguintes fatores (Yang, 2003;

Grady Jr. et al. [2011):
e alteracao do tamanho da bioparticula;
e alteracao da massa especifica da bioparticula devido ao crescimento do biofilme;

e propriedades superficiais do biofilme que sao diferentes daquelas das particulas lim-
pas, consequentemente alterando a relacao entre o coeficiente de arraste e niimero de

Reynolds;
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e crescimento de biofilme que pode alterar a esfericidade da particula.

O biofilme comega a se formar quando alguns microorganismos sao presos irreversi-
velmente as particulas de carvao ativado e os produtos do metabolismo (principalmente,
polissacarideos e proteinas) acumulam em torno delas. As particulas sdo totalmente co-
bertas pelo biofilme enquanto ele continua a crescer e mais metabdlitos se acumulam. Por
fim, um biofilme maduro é formado e o crescimento da espessura do biofilme é diminuido,
devido a tensao de cisalhamento do escoamento liquido (Zhou et al. 2008)). As condi¢oes
hidrodinamicas necessarias para a obtencao de biofilmes mais finos sao complexas e, por

vezes, contraintuitivas (Grady Jr. et all 2011):

e biofilmes finos costumam apresentar alta taxa de desprendimento E], a qual também
é elevada com o aumento da velocidade. Em contrapartida, biorreatores nesses casos

sao operados a baixas velocidades (Re<10).

e menores velocidades acarretam numa menor expansao do leito e maior probalidade
de colisoes entre bioparticulas. Desta forma, menor velocidade também resulta em

alta taxa de desprendimento.

Em termos praticos, independente dos fenomenos descritos acima, biofilmes mais espes-
SOs nao necessariamente acarretam em maior biomassa ativa. Esta é uma das razoes para
que biorreatores de leito fluidizado comumentemente operem com biofilmes finos (Grady
Jr. et all 2011).

Como visto, com o crescimento do biofilme na superficie do material suporte, as pro-
priedades fisicas das bioparticulas, tais como tamanho, forma, e densidade sao alteradas.
Com isso, um decréscimo na densidade seca do biofilme é observado. Portanto, um biofilme
espesso tera uma forma maior, mas uma densidade menor. Estas mudancas afetam direta-
mente o comportamento hidrodinamico das bioparticulas no biorreator de leito fluidizado
(Ro e Neethling), 1991)). Dependendo da espessura do biofilme e tipo de material suporte,
valores de massa especifica de bioparticulas encontram-se na faixa de 1.100 a 1.500 kg/m?

(Nicolella et al., 2000).

L A taxa de desprendimento especifica é a razdo entre a perda de biomassa no efluente final e biomassa

mantida no material suporte. No estado estaciondrio, essa taxa é igual a taxa de crescimento médio do

biofilme.
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A massa especifica da bioparticula, juntamente com o seu tamanho, afeta o grau de
expansao do leito (Bello et al., 2017). A relacdo entre expansao do leito (a), velocidade
superficial (U) e velocidade terminal (U;) é comumente obtida por meio da expressao de
Richardson e Zaki (1954), a qual foi desenvolvida para particulas esféricas, lisas, rigidas e

densas:

U _
U,

Esta expressao apresenta o indice de expansao do leito (n) que pode ser estimado com o

a” (3.1)

nimero de Reynolds terminal, resultando em uma dependéncia implicita com a velocidade
terminal.

Diversos autores avaliaram as caracteristicas de expansao do leito com crescimento ane-
xado de microrganismos, os quais concordam que esta correlagao pode ser aplicada somente
com algumas restrigoes (Garcia-Calderon et al., 1998). |[Ngian e Martin (1980) avaliaram
a correlagao de |[Richardson e Zaki| (1954) para bioparticulas consideradas esféricas, pois o
crescimento microbiano tende a preencher nao-esfericidades. Os autores observaram que a
velocidade terminal obtida por esta correlacao, para diferentes tamanhos de bioparticulas
(particulas de carvao (p = 1.180 kg/m?) recobertas com biofilme), pode ter uma con-
cordancia satisfatdria, mas a predicao pode estar de 30 a 70% abaixo em relacao aos dados
experimentais, respectivamente para tamanhos de material suporte de 1,55 e 0,605 mm.
Mulcahy e Shieh! (1987) avaliaram um FBR com leito de esferas de vidro (p = 2.420 kg/m?)
recobertos por biofilme com espessuras entre 40 a 1200 pum, encontrando que a expressao
de Richardson e Zaki| (1954) é adequada para prever a expansao do leito, desde que uma
correcao especifica para bioparticulas seja adotada para o calculo do coeficiente de arraste
e indice de expansao do leito (n).

Hermanowicz e Ganczarczyk| (1983) foram os primeiros a atribuirem esta diferenca a
rugosidade e a nao rigidez das bioparticulas, avaliando um leito de areia (p = 2.630 kg/m?),
recoberto por biofilme com espessuras variando de 1 a 77 um. A justificativa dada foi que
a correlagdo de [Richardson e Zaki| (1954) foi obtida a partir de resultados de particulas
esféricas, lisas e rigidas; no entanto, bioparticulas nao podem ser consideradas dessa forma.
Como consequéncia da rugosidade, sua superficie afeta a camada limite no entorno da bio-
particula propiciando um aumento da forca de arraste. Os autores também apresentaram

uma analogia com o escoamento turbulento em um duto, onde o coeficiente de atrito au-
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menta em funcao da rugosidade das paredes. Por fim, os autores ressaltam que a correlacao
de Richardson e Zaki| (1954)) para o calculo da expansao do leito pode ser utilizada em leitos
fluidizados biolégicos somente se uma correcao para o coeficiente de arraste for utilizada.

Modificacoes para esta normalmente sao feitas nas seguintes formas:

Cp = bRe! (3.2)

Cp = 24Re; ! + bRef (3.3)

onde Re; é o Reynolds terminal da particula e as constantes b e k assumem diferentes
valores de acordo com o ajuste de curva dos dados experimentais.

As correlagoes e foram definidas para uma faixa de Re, < 100. |Andalib et al.
(2010) avaliaram esta ultima para faixas maiores de Re,, observando um aumento signifi-
cativo dos desvios entre experimental e valores calculados para Re, > 130. Este também
propos uma correlacao para o arraste baseada no niumero de Arquimedes, obtendo predigoes
para a velocidade terminal da particula com desvios préximos a 10% dos valores experi-
mentais, para uma faixa de 7 < Re, < 300 e 210 < Ar < 2,5 x 10°.

Para a ampla maioria de casos, bioparticulas estao no regime de escoamento inter-
mediario (1< Re, <100) (Nicolella et al. 2000). Independente das particulas serem ou
nao recobertas por biofilme, problemas aumentam na avaliagao de C'p baseadas nas carac-
teristicas de expansao do leito nesta faixa, e modelos de arraste apresentam algum desvio
quando o numero de Reynolds da particula encontra-se entre 0,2 e 500 (Gibilaro et al.,
1985).

O crescimento do biofilme em bioparticulas aumenta o coeficiente de arraste em relacao
a particulas limpas, com mesmo diametro e densidade. Diferentes estudos considerando
a presenca de um biofilme obtiveram diferentes correlagoes para o coeficiente de arraste,
sugerindo que a sua influéncia pode ser especifica para cada caso (Grady Jr. et all 2011).
Dessa forma, diferentes condi¢oes nos ensaios experimentais de cada estudo podem ter sido
responsaveis pelas diferencas nas correlagoes propostas. Por exemplo, apesar de [Herma-
nowicz e Ganczarczyk (1983) e Mulcahy e Shieh| (1987) terem selecionado apenas particulas
densas e esféricas ou com esfericidade de 0,99 para utilizacdo como material suporte, estes
estudos eram direcionados a tratamentos biolégicos distintos, o que resultaria em micror-

ganismos com fungoes e alteragoes morfologicas diferenciadas, em relagao a sua espessura,
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massa especifica e forma da superficie (surface shape). A aplicabilidade do tratamento do
estudo de Ngian e Martin| (1980) era o mesmo de [Mulcahy e Shieh/ (1987)), portanto as co-
munidades microbianas eram similares. As principais diferengas neste tultimo estudo eram
o menor tamanho e massa especifica do material suporte utilizados. Considerando que o
periodo de aclimatacao pode ocorrer entre 2 a 6 meses, o estudo de Hermanowicz e Ganc-
zarczyk| (1983)) minimizou a interferéncia devido ao crescimento microbiano, uma vez que
este operou o biorreator pelo periodo de um ano, buscando atingir a condigao estacionaria.
Por outro lado, [Ngian e Martin (1980) obtiveram seus resultados experimentais em um
periodo de aproximadamente um meés com variacoes quase didrias nas caracteristicas do
biofilme (espessura e densidade), demonstrando a sensibilidade da expansao do leito com
o desenvolvimento do biofilme, apesar dos autores nao proporem uma correlacao para o
arraste. De todo modo, reporta-se que o coeficiente de arraste de bioparticulas é maior do
que o coeficiente para esferas rigidas e lisas, ambas densas. Nicolella et al.| (1999) estima-
ram a velocidade terminal de bioparticulas e, relacionando com a literatura, reportaram

que para valores de Re, < 100:

C ioparticulas
— D bioparticulas _ 1 g (3.4)

CD,particulas

A rugosidade da superficie é geralmente apontada como a principal causa desse incre-
mento (Hermanowicz e Ganczarczyk, 1983; Mulcahy e Shieh, 1987; Nicolella et al., [1999;
Saravanan e Sreekrishnan| 2005; |Grady Jr. et al), 2011). Como pode ser observado na
Figura[3.4] a superficie de bioparticulas nao é lisa (Nicolella et all, 2000; [Zhou et all, 2008}
Cresson, 20006]).

3.3 Leitos Fluidizados em Geometria Convencional e Afunilada

Leitos fluidizados liquido-sélido, ao contrario de sistemas gas-sélidos, sao caracterizados
como leitos homogéneos (Kunii e Levenspiel, [1991). No entanto, a presenga de elementos
internos no sistema, tais como tubo anelar (draft tubes), trocadores de calor e aletas, ou
geometrias irregulares como geometria afunilada, aumentam consideravelmente a comple-
xidade dos fenomenos de transporte (Fanl [1989).

O conceito de biorreator afunilado (Figura [3.5p) foi introduzido por [Scott e Hancher
(1976). Dentre as justificativas, estava a atenuacao das falhas observadas em leitos fluidiza-

dos convencionais (Figura [3.5p), tais como: uma faixa relativamente estreita de condigoes
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(c) (d)

Figura 3.4: Caracteristicas de (a) bioparticulas (adaptado de Nicolella et al.,[2000), (b) biofilme (adaptado
de [Zhou et all 2008), (c) e (d) ampliagdes de bioparticulas com diferentes caracteristicas superficiais
(adaptado de |Cresson, 2006).
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Figura 3.5: Geometrias de biorreatores: (a) convencional, (b) afunilado de cegao circular e (c) de segao
quadrada.

operacionais 6timas, com alta expansao do leito e baixa estabilidade; presenca de retro-
mistura (backmizing) especialmente préximo a regiao de entrada (Scott e Hancher| [1976]).
Além disso, biorreatores de leito fluidizado convencionais (fluidized bed reactors — FBR)
cilindricos apresentam velocidade constante ao longo da altura, o que pode acarretar no
arraste de (bio)particulas para fora do reator (washout) (Bello et al. [2017; Parthiban,
2012), principalmente quando estas particulas tém sua densidade diminuida por conta do
actimulo de biofilme na sua superficie (Ngian e Martin, 1980). Dessa forma, o biorreator
convencional de leito fluidizado costuma ser operado com continua perda de bioparticulas
a partir do topo do leito, de forma a manter uma altura constante (Grady Jr. et al.,[2011).
Por outro lado, biorreatores de leito fluidizado afunilados (fluidized beds in tapered biore-
actors — TBR) oferecem como vantagem adicional o decréscimo da velocidade ascensional

ao longo da altura. Isto naturalmente previne que as bioparticulas sejam carregadas para

fora do biorreator (Scott e Hancher, [1976)).
A despeito de suas vantagens, o reator afunilado tem como principal desvantagem o

seu projeto mecanico, uma vez que TBRs sao mais dificeis de se construir com o angulo

desejado do que FBRs convencionais (Parthiban, 2012).
Apesar de (A)FBRs serem tradicionalmente cilindricos, outras formas como colunas

com se¢ao quadrada (Figura ) também sao utilizadas. Contudo, zonas mortas sao

encontradas mais frequentemente em colunas quadradas, onde essa ocorréncia é promovida

por conta das regioes dos cantos vivos. A presenca de zonas mortas, por sua vez, inibe a

mistura das particulas no reator (Bello et al., 2017).
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Tanto no leito fluidizado convencional quanto no afunilado, as bioparticulas sao supor-
tadas pelo escoamento ascendente do fluido (gés e/ou liquido) (Fan) |1989). No entanto, as
caracteristicas hidrodinamicas da fluidizagao em leitos conicos/afunilados diferem daqueles
de leito em coluna, devido a variacao da velocidade superficial na direcao axial do leito
(Peng e Fan, [1997). Em leitos fluidizados afunilados, as bioparticulas sdo estratificadas
com baixa concentracao no fundo e alta concentracao no topo. Em contraste, no leito
convencional, as concentragoes de bioparticulas sao relativamentes uniformes (Fan, [1989)).

Em reatores afunilados, as regioes de leito fixo e fluidizado podem coexistir e um pico
acentuado na queda de pressao/perda de carga pode ocorrer. Em velocidades reduzidas, o
leito permanece fixo (Figura [3.6p). O leito fluidizado é formado quando as particulas no
leito estao em um equilibrio dinamico, ou seja, a forca de arraste do fluido e a forca de
empuxo (buoyancy), sdo exercidas na diregao ascendente contra a forca gravitacional que
atrai as particulas no sentido descendente. A forca de arraste é constante em qualquer
posicao do leito em coluna com particulas uniformes. No entanto, esta decresce na direcao
ascendente no leito afunilado por conta da redugao na velocidade superficial do fluido (Peng
e Fan|, [1997)). Assim, as particulas na parte inferior do leito irao fluidizar primeiro devido
a maior velocidade nesta regiao (Figura [3.6b). A velocidade do meio de fluidizagao nesta
regiao do leito pode ser maior que a velocidade terminal da particula (Shi et al.,(1984). Por
outro lado, as particulas na parte superior do leito permanecerao estaticas. Este fenomeno
de fluidizacao parcial é especifico para leito fluidizado afunilado. Ainda, estruturas cen-
tro anelar (core-annulus) também podem ser observadas com o acréscimo da velocidade
e fluidizagdo completa do leito (Figura ) O aumento da velocidade promove um re-
gime de transi¢ao (Figura ) e velocidades superiores acarretam no desaparecimento da
estrutura centro anelar (Figura [3.6) (Peng e Fanl [1997).

Como pode-se ver na Figura [3.7] as curvas tipicas de pressao-velocidade de leitos afu-
nilados e de leitos em coluna diferem. A Figura mostra ainda que a velocidade de
fluidizagao (critica — ponto C) em termos da velocidade superficial na base do biorreator,
na qual as particulas da base comecam a fluidizar, é maior do que a velocidade de minima
fluidizagdo (ponto A). Dessa forma, a aplicagdo da minima fluidiza¢do para coluna circular
como velocidade superficial na base do leito afunilado resultaria em um leito fixo (ponto
B). A perda de carga maxima no leito afunilado é maior que a perda de carga méxima

(AP,,r) no leito em coluna. Assim, as rela¢oes hidrodinamicas conhecidas para leitos em
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Figura 3.6: Regimes de fluidizacdo em TBRs (a) fixo, (b) parcialmente fluidizado, (c-e) fluidizado (adap-
tado de [Peng e Fan, |1997).
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Figura 3.7: Curvas de fluidizagdo em TBRs (curva 1) e FBRs (curva 2) (adaptado de [Shi et al., {1984).

coluna nao sao diretamente aplicaveis para leitos afunilados (Shi et al., 1984).

3.4 Fluidodinamica Computacional (CFD)

O objetivo de analises de CFD ¢é obter um entendimento aprofundado do problema
em consideracao. Sob o ponto de vista de engenharia, o problema precisa alcancar a
forma mais simples possivel e que ainda descreva apropriadamente o sistema/fenomeno
real. Como os resultados de simulagao sao frequentemente acompanhados por dados ex-
perimentais, a validade dos resultados e o objetivo geral da simulagao precisam ser levados
em conta (Maric et al) 2014). Toda metodologia de simulagao consiste de um procedi-
mento de modelagem e de solucao. Um modelo é uma representagao matemdética, um
conjunto de equagoes do processo fisico ou quimico a ser predito ou simulado. Modelos
geralmente negligenciam alguns fen6menos menos importantes ou menos influentes (Rus-
chel 2002).  Por isto, apenas os parametros mais importantes do sistema simulado sao

mantidos considerando as hipoteses adotadas. Analise e reducao do dominio da geometria
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sao frequentemente realizados, considerando a capacidade computacional e demais recursos
(Maric et al., 2014). O procedimento de solugao especifica detalhes sobre como obter uma
solugao aproximada numericamente para as equagoes do modelo (Rusche, 2002)).

Utilizando-se o método dos volumes finitos, o dominio do escoamento deve ser discreti-
zado para aproximar a solu¢ao do modelo numericamente. A discretizacao espacial consiste
na divisao do dominio do escoamento em uma malha numérica ou computacional, frequen-
temente com volumes e formas diferentes. Desta forma, a malha é um dos componentes
mais importantes da simulacao: problemas de convergéncia sao frequentemente causados
por uma malha de qualidade insuficiente (Maric et al., 2014). Na medida em que se au-
mentam o numero de pontos discretos em uma malha, chega-se mais préximo da solugao
exata (Patankar] [1980)). Por outro lado, deve-se também obter uma malha numérica que
permita a simulacao do equipamento real sem um consumo excessivo dos recursos com-
putacionais (Rosal 2002). Por isso, realizam-se estudos sistemdticos de convergéncia de
malha, que sao os métodos mais comuns e diretos, e possivelmente constitui a técnica mais
confidvel para a quantificacao da incerteza numérica. Apesar da desvantagem em requerer
a geracao de diversas malhas, essa abordagem pode ser usada para considerar de forma
confidvel a convergéncia de qualquer quantidade de interesse (Roache|, 2009). Juntamente
com a geracao da malha, a solugao ou processamento é normalmente a etapa que mais
consome tempo da andlise de CFD. Este tempo depende muito do modelo matematico, es-
quemas numeéricos para aproximar a solu¢ao, bem como a geometria e malha. Isto se deve
ao fato de, em simulacoes em CFD, as equagoes diferenciais serem substituidas por um
sistema de equagoes algébricas/lineares que resultam em matrizes com um grande nimero
de coeficientes.

Além da preocupacao com a qualidade da malha, problemas multifdsicos também ofe-
recem uma complicacao adicional, uma vez que ha diferentes abordagems para a solugao
destes casos, adequadas para situagoes especificas. Por exemplo, hd a abordagen VOF
(volume of fluid), Euleriana-Euleriana e Euleriana-Lagrangeana, respectivamente usadas
para: interfaces bem definidas resolvendo um tinico campo do escoamento, um campo para
cada fase, ou resolvendo cada particula ou parcela de fluido (Rosa et al., [2017)).

A abordagem Euleriana-Euleriana emprega equacoes de conservacao de massa e mo-
vimento médios para descrever o movimento transiente de ambas as fases. No modelo

de dois-fluidos, ambas as fases sao descritas usando equagoes de conservacao Eulerianas.
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Cada fase é tratada como um continuo, cada uma interpenetrante as demais e é represen-
tada por equacoes de conservacao de valores médios no volume de controle. O processo de
média de indicadores de fase introduz a fragdo volumétrica () no conjunto de equagdes,
que ¢é definida como a probabilidade de que certa fase esteja presente em um certo ponto
no espaco e tempo (Rusche, |2002).

Devido a perda de informacao associada ao processo de média, termos adicionais para
a transferéncia de movimento entre as fases aparecem na equacao média de movimento de
cada fase, que requer fechamento. Este termo é conhecido como um termo de transferéncia
médio interfasico, e leva em conta o efeito médio das forgas atuando na interface entre a
fase continua e a discreta. O modelo de dois-fluidos é aplicavel para todos os regimes de
escoamento, incluindo regimes estratificados, dispersos ou intermediarios, uma vez que a
topologia do escoamento nao é prescrita. No entanto, a formulacao dos termos de trans-
feréncia entre as fases e o modelo de turbuléncia bifdsico sao cruciais a esta metodologia,
pois ela depende da natureza exata do escoamento (Ruschel 2002).

Quanto ao fechamento da turbuléncia, este problema surge da aplicacao da decom-
posicao de Reynolds nas equagoes instantaneas de transporte. Este processo fornece
equacoes médias de transporte, bem como um tensor turbulento ou tensor de Reynolds, o
qual pode ser estimado através de diferentes modelos (Bird et al.,|1962). Esta abordagem é
conhecida como RANS (Reynolds Average Navier-Stokes), na qual todas as escalas turbu-
lentas sao modeladas. Ha também a abordagem LES (Large Eddy Simulation), que modela
dentro da escala de Kolmogorov e resolve as demais escalas e DNS (Direct Numerical Simu-
lation) onde todas as escalas sao resolvidas. Apesar desta ultima ser a técnica mais precisa
para determinar as propriedades de escoamentos turbulentos, DNS é uma abordagem cara
e impraticdvel para a aplicagdo em processos industriais (Rosa et al,2017). Felizmente, o
nivel de detalhes dado pela DNS nao é necessario na maioria das aplicagoes de engenharia
(Ruschel 2002).

A derivagao dos termos de transferéncia interfasicos médios comeca pelo termo de
movimento instantaneo. Os principais componentes deste termo sao devido as forcas de
arraste, sustentacao e massa virtual atuando na interface das fases. A transferéncia de
movimento entre as fases é determinado das forgas instantaneas agindo na fase dispersa.
Estas forcas dependem da fracao volumétrica (Rusche, 2002).

H& ainda a transferéncia de quantidade de movimento entre particulas. Para modelar
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as interagoes entre particulas sélidas, ha a teoria cinética do escoamento granular (Kine-
tic Theory of Granular Flow — KTGF), que foi desenvolvida como uma analogia a teoria
cinética dos gases (Gidaspow, |1994)). Neste assume-se que, sob certas condigoes de escoa-
mento, as colisoes entre particulas fornecem o principal mecanismo para o transporte das
propriedades, tais como energia e movimento (Lun et al.,[1984). O modelo KTGF introduz
o coeficiente de restituicao por conta do comportamento nao ideal das colisoes entre sélidos.
Este é um parametro relevante para a predi¢ao acurada de caracteristicas hidrodinamicas.
Este coeficiente indica a quantidade de energia dissipada a partir das colisoes inelasticas,
as quais podem afetar a condutividade, viscosidade e temperatura granular (Wang et al.,
2013). Este valor basicamente depende das caracteristicas das particulas. Para sistemas
gas-sélido, valores entre 0,97 e 0,99 sao recomendados (Wang et al 2013). No entanto,
este coeficiente costuma ser um parametro ajustavel na maioria das simulagoes em CFD,
normalmente definidas por “experiéncia” (Du et al.,[2006). Isto é feito tanto com diferentes
valores para cada tipo de interacao (particula-particula e particula-parede) (Huilin et al.,
2007), como um valor constante independente do tipo de interagao (Cheng et all [2014),
ou devido a presenga de fluido intersticial (Liu et al., [2016). |Grima e Wypych| (2011) me-
diram o coeficiente de restituicao para carvao usando uma camera de alta velocidade para
analisar a velocidade antes e depois do impacto. Valores de 0,55 e 0,60 foram obtidos para
colisoes particula-particula e particula-acrilico, respectivamente. No entanto, a presenca
de um biofilme no entorno de materiais suporte pode alterar seu coeficiente de restituicao,
o qual pode diferir dos valores medidos somente para particulas.

Na simulacao de reatores multifasicos, aten¢ao deve ser dada a modelagem dos fendmenos
envolvidos. Em escoamentos gas-sélido, por exemplo, onde a fase dispersa possui massa
especifica muito maior que a da fase continua, é observado que a forca de arraste domina
as demais forgas interfaciais (Crowe, 2000). A turbuléncia e as interac¢oes entre particulas
também desenvolve papéis importantes (Arastoopour, |2001; |[Rao et all 2012). Para siste-
mas gas-liquido, onde a fase dispersa possui uma massa especifica muito menor que a da fase
continua, a influéncia de outras forgas tais como a sustentacao e a massa virtual também
é observada (Pang et al., [2010; Pang e Wei, 2011} [Pourtousi et al., [2014). Finalmente, em
sistemas liquido-sélido, onde as propriedades das fases nao sao tao diferentes, ha falta de
dados referentes a magnitude das forgas atuantes. Medigoes experimentais indicam que a

componente radial do movimento das particulas em leitos fluidizados liquido-sélido pode
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corresponder em até 30% da magnitude de velocidade (Carlos e Richardson, [1968)), isto
indica que a forca de sustentacao pode nao ser desprezivel. Na simulacao destes sistemas,
solidos normalmente sao tratados como particulas esféricas com o mesmo diametro. No
entanto, particulas presentes em efluentes podem possuir caracteristicas nao usuais, tais
como tamanhos relativamente grandes, distribuicao ampla de tamanhos de particulas e
formatos extremos. A rugosidade de bioparticulas também pode afetar as interagoes entre
as fases (Hermanowicz e Ganczarczyk) 1983). Como a influéncia tanto da superficie da
particula e da massa especifica na perda de carga é calculada considerando valores efetivos
destas quantidades (Ergun, 1952), mais informacgoes sobre tais particulas irregulares sao
necessarias para corrigir a forca de arraste, os modelos de tensao de sélidos e, com isso,
reduzir incertezas (Yu et al., 2013).

Como pode-se observar, a conducgao de simulagoes requer uma quantidade de informacoes
a respeito dos fenomenos e fases presentes, mas também produz uma enorme quantidade
de dados que devem ser tratados, analisados e discutidos no pds-processamento. Quando
dados experimentais estao disponiveis para comparacao dos resultados das simulacoes,
aumenta-se a margem de confianca em relagao aos resultados obtidos (Maric et al., [2014).
Sobre a comparacgao entre valores experimentais e numéricos, é importante ter as seguintes

definigoes (Roache, 2009):

Calibracao é a estimativa e ajuste de parametros e constantes de modelo para melhorar a

concordancia entre a saida do modelo e o conjunto de dados;

Verificacao consiste em checar se o codigo computacional resolve as equagoes de um modelo

de modo correto (procedimento matemético);

Validagao ¢é o processo de determinar o grau com que um modelo (e seus dados associados)
é uma representacao acurada do mundo real da perspectiva dos usos intencionados

para o modelo (procedimento cientifico/engenharia).

Por fim, nao ha validagao sem acompanhamento experimental. Por outro lado, é muito
importante que os experimentos sejam projetados especificamente para uma validagao, e

com colaborag@o entre experimentalistas e modeladores (Roache] 2009)).
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3.4.1 Simulagao de Unidades de Tratamento Biologico de Efluentes

A respeito de leitos fluidizados, a maior parte da literatura enfatiza sistemas bifasicos
gas-solido. Contudo, os reatores de leito fluidizado também sao utilizados para tratamento
de efluentes, no qual sistema gés-sélido nao é aplicavel (Bello et al. 2017)). Dessa forma,
uma breve revisao envolvendo aplicacao de CFD em diferentes processos adotados para o
tratamento de efluentes sao apresentados. Esta subsecao foi adaptada do capitulo de livro
de Rosa et al.| (2017). Na subsegao seguinte (3.4.2]) sdo apresentados estudos que envolvem
fluidizacao liquido-sélido nao aplicados a sistema biolégico.

O aumento no nimero de processos aplicados e/ou potencialmente aplicaveis ao tra-
tamento de efluentes foi também acompanhado pelo aumento nos custos e complexidade
operacional destes sistemas. As aplicagoes cobrem atualmente uma ampla faixa de residuos
(s6lidos e liquidos), com caracteristicas fisico-quimicas e reoldgicas completamente diferen-
tes. Uma vez que a manutencao de sistemas biolégicos operando durante um longo periodo
de tempo na eficiéncia desejada depende do padrao de escoamento, o conhecimento sobre
a reologia do efluente é necessaria.

Modelos matematicos estao disponiveis para fornecer uma melhor predicao da dinamica
de biorreatores. Abordagens semi-empiricas sao tradicionalmente utilizadas. Contudo,
CFD tem sido aplicado em diversos processos para tratamento de efluentes. Uma justifi-
cativa do seu uso é que esta técnica é capaz de determinar resultados locais e completos
quando comparado com abordagens puramente empiricas amplamente utilizadas. No en-
tanto, CFD requer mais tempo comparado aos métodos tradicionais, uma vez que modelos
empiricos e semi-empiricos fornecem predi¢oes mais rapidas. CFD requer mais tempo desde
a geracao de malha e analises, definicao dos modelos a serem utilizados, assim como du-
rante a solucao do problema, os quais podem levar horas ou meses dependendo do tamanho
e complexidade do problema, associado a capacidade computacional. O alto custo compu-
tacional requerido pode limitar a escolha dos modelos, os quais precisam ser simplificados
de modo a resolver o problema.

Na Figura é possivel observar a evolugao temporal de trabalhos publicados relacio-
nados com o tratamento de efluentes em sua totalidade (experimental, simulagao e CFD),

simulacoes macroscopicas e microscopicas E] , ou contendo apenas CFD (microscépica).

2 Segundo Bird et al.| (1962), no nivel macroscépico um conjunto de equagoes (balangos macroscépicos)

é elaborado para descrever como propriedades médias no sistema sao alteradas por correntes de entrada
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Figura 3.8: Evolugao temporal de estudos publicados referentes a tratamento de efluentes (adaptado de
Rosa et al [2017)

Como pode-se observar, hd uma aumento progressivo na quantidade de estudos publica-
dos. Uma grande parte destes deve-se a estudos de simulacao, desenvolvidos ha mais de
meio século. Nota-se um aumento relativamente recente nas publicacoes utilizando CFD,
as quais foram resultado da maior disponibilidade de recursos computacionais e codigos
de simulacao. Para obter esta figura, diversas pesquisas foram feitas na base de dados
do Science Direct com diferentes combinagoes de palavras-chave: SBR (Sequencing Batch
Reactors), ASBR (Anaerobic Sequencing Batch Reactors), lagoas (aeradas, wetlands, etc.),
biodigestores, FBR (Fluidized Bed Reactor), AFBR (Anaerobic Fluidized Bed Reactor),
EGSB (Ezpanded Granular Sludge Bed Reactor), UASB (Upflow Anaerobic Sludge Biore-
actors), simulagao e CFD.

A simulacao de diferentes processos envolve a modelagem de diferentes fendmenos. Por

e saida. Nenhuma tentativa é feita para tentar entender os detalhes do sistema. No nivel microscépico,
examina-se o que estd acontecendo em uma pequena regiao do equipamento, na qual a hipétese do continuo
é véalida. Equacoes de transporte descrevem como as propriedades mudam nessa pequena regido. No
nivel molecular, busca-se entender os fundamentos de mecanismos de transporte em termos de estrutura
molecular e forgas intermoleculares. Neste nivel, a hipétese do continuo nao é valida. De acordo com essas

defini¢oes, CFD encontra-se no nivel microscépico.
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exemplo, sistemas que envolvem o uso de membranas, plantas, e leitos fixos podem ser
modelados delimitando uma regiao e tratando como meio poroso, de acordo com a lei de
Darcy (Qi et al.l 2013). Para biorreatores com agitacao mecanica, os quais englobam a
maioria das aplicacoes de CFD em bioprocessos, a despeito dos elevados custos computaci-
onais por conta dos impelidores, diferentes abordagens sao adotadas, desde a consideracao
de reologias newtoniana ou nao-newtoniana, ao calculo de uma, duas ou mais fases, bem
como a consideragao de distribuicao de tamanhos de particulas. No entanto, a maioria dos
estudos envolvem escoamento monofasico, devido a dificuldade em simular escoamentos
mais complexos, como gas-liquido, liquido-sélido, gas-liquido-sélido.

Comumentemente, a aplicacao de abordagens bifasica ou trifasica é requerida para a
simulagao de sistemas envolvendo liquido (efluente a ser tratado), gds (ar aplicado em
processos aer6bios e/ou biogds gerado no processo) e/ou sélido (biomassa fixa e/ou sus-
pensa). Em baixas concentragoes, diversos autores desconsideram o calculo do movimento
das particulas, reduzindo o nimero de fases e assim simplificando o problema a ser resol-
vido. A hipdtese de que os sélidos suspensos tem o mesmo comportamento dindmico da
fase liquida pode justificar a consideracao de ambos como uma tnica fase “mistura”. No
entanto, a reologia desta mistura deve ser considerada, uma vez que a concentracao de
sélidos pode atribuir uma caracteristica nao-Newtoniana a fase (Wu e Chen, 2008; Wu,
2010, 2011} Lopez-Jimenez et al., [2015; Sajjadi et al.,|2016). No caso de efluentes liquidos,
a reologia é um fator que deve ser sempre levado em conta, principalmente quando se
trata de residuos com comportamentos reolégicos distintos, como efluentes doméstico e
industrial (Eshtiaghi et al. 2013).

A aplicacao do biorreator de leito fluidizado para o tratamento de efluentes, por meio da
digestao anaerdbia, enquadra-se num sistema trifésico, onde a fase gés é produzida (biogas)
na presenca de substrato e bioparticulas. Para fins de modelagem, segundo Hermanowicz
e Ganczarczyk (1985)) apud |Grady Jr. et al| (2011) se a fase gds apresentar uma vazao
relativamente pequena em relacao a fase liquida, o sistema podera ser tratado como bifasico.
Esta restrigdo pode nao ser vélida para sistemas com alta produgao de gés (Grady Jr. et al.,
2011), ou ainda, para tratamento aerébio, no qual ocorre a injecao de ar para propiciar o
consumo do substrato pelos microrganismos.

Quando mais de uma fase esta presente, as interacoes entre elas devem ser modeladas.

O movimento de cada fase pode ser predito com maior acurdcia com o uso de modelos
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adequados para as forcas interfaciais presentes no sistema. A forga de arraste, sendo a
forca dominante, é as vezes a unica forca interfacial considerada na simulacao da fluido-
dindmica de processos biolégicos (van Baten et al. 2003; Lopes e Quinta-Ferreiral 2007;
Panneerselvam et al., 2008). Contudo, outras forgas, como sustentagdo e massa virtual,
podem afetar significativamente o padrao do escoamento (Luo e Al-Dahhanl, 2011; Rosa
et al., 2015).

A fim de obter resultados mais precisos para essas interacoes, o uso de abordagem
Euleriana-Lagrangiana é por vezes adotada (Coughtrie et al., 2013; |Ghatage et al., [2014),
mas ainda assim alguns casos requerem mais estudos para obter a concordancia numérica
e experimental (Dapelo et all 2015).

Outro importante aspecto a ser considerado é a modelagem da turbuléncia. Esta im-
portancia se deve ao fato de que, apesar dos processos biolégicos operarem a velocidades
superficiais reduzidas, estes processos também podem operar em regimes turbulentos, como
em grandes unidades ou com agitacao mecanica. A importancia de uma predicao adequada
da turbuléncia em processos biolégicos é justificada por estes operarem em um balango de-
licado: maior turbuléncia garante melhor contato entre as fases presentes, mas também
promove maior tensao de cisalhamento, os quais devem ser mantidos dentro de um limite
toleravel (Bridgeman et al., 2008; Nurtono et all 2012; Koerich e Rosa, |2017). Nestas
condicoes, por vezes é sugerido desconsiderar o uso de quaisquer modelos de turbuléncia
(Hamidipour et al) 2012). Os modelos RSM (Reynolds Stress Model) e transition SST
(Shear Stress Transport) k-omega, ambos da abordagem RANS forneceram uma predigao
mais acurada da hidrodinamica para um biorreator com agitacdo pneumética (Coughtrie
et all 2013), sendo a abordagem LES também recomendada para esses sistemas (Pour-
tousi et al. [2014)). LES também foi aplicada em tanque pequeno (30x30cm) com agitacao
mecanica (Zadghaffari et al., 2010)), podendo ser impraticavel em problemas de escala
industrial.

Diversos estudos consideram apenas os aspectos fluidodinamicos. |Zima-Kulisiewicz
et al.| (2008)) avaliaram um biorreator em batelada com agitagdo pneumatica, observando
que este possui comportamentos diferentes na parte inferior, meio e topo do reator. Observou-
se também que a geometria interfere na tensao de cisalhamento global. A tensao de ci-
salhamento e washout foram avaliados numericamente em um ASBR determinando uma

condigao adequada para operagao (Koerich e Rosa, [2017). Para esse mesmo sistema, ope-
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rando a baixo nimero de Reynolds, Koerich e Rosal (2016]) verificaram que regides em
regime de transicao tiveram influéncia desprezivel sobre o escoamento, indicando que é
predominantemente turbulento. [Maurina et al. (2014, a) estabeleceram que a recirculagao
em direcdo ascendente é mais eficiente e Maurina et al| (2014, b) estudaram a inclusao
de diferentes dispositivos para alimentacao de substrato, os quais podem promover maior
turbuléncia. Uma grande preocupacgao estda na determinacao da presenca de zonas mor-
tas, seja utilizando agitacao hidraulica (Lopez-Jimenez et al., 2015} |Sajjadi et al. 2016;
Mendoza et al., [2011]) ou agitacdo pneumética (Vesvikar e Al-Dahhan| 2005).

Nao importa o quao confidvel é o conjunto de métodos matematicos, predi¢oes numéricas
precisam ser comparadas com dados experimentais, de modo a validar os modelos utiliza-
dos. Assim, também é util conhecer como os dados experimentais foram obtidos. Dentre os
métodos disponiveis, hd a Anemometria por Fio Quente (Hot Film Anemometry — HFA),
Velocimetria por Efeito Doppler (Laser Doppler Velocimetry — LDV) e Velocimetria por
Imagem de Particulas (Particle Image Velocimetry — PIV) (Trad et al., [2016). Todos eles
sao capazes de medir o vetor de velocidade local e flutuacées de velocidade. Assim é
possivel estimar propriedades do escoamento, tais como turbuléncia, taxa de deformacao,
tensao de cisalhamento e tensao de cisalhamento turbulenta. A vantagem do PIV e LDV
é que ambas as técnicas sao nao-intrusivas, ao contrario do HFA que utiliza um sensor em
contato com o fluido, o qual pode afetar o escoamento. Por outro lado, a desvantagem do
PIV e LDV em relacao ao HFA é a necessidade de transparéncia, o qual pode ser um fator
limitante quando se leva em conta a aplicacao em efluentes, com elevada turbidez.

Além disso, alguns aspectos observados por |[Rosa et al.| (2017) devem ser ressaltados:

e Nem todos os artigos apresentam uma estimativa do erro associado as malhas. Na
verdade, muitos nem mencionam ter realizado algum tipo de teste de sensibilidade

de malha;

e Simplificagoes de geometria sao utilizadas, muitos estudos propoe o uso de malha

bidimensional, considerando simetria;

e Por outro lado, aspectos geométricos reconhecidos por alterar o campo de escoamento
também sao desconsiderados. Por exemplo, a nao inclusao do fundo conico, tratando

como segao circular, na regiao de entrada do escoamento;



Secéo 3.4. Fluidodindmica Computacional (CFD) 53

e Diversos trabalhos utilizam modelagem simplificada (reducao de ntimero de fases,

modelo de turbuléncia mais simples), ou desconsiderando alguma forca interfacial;

e Fase dispersa ¢ incluida na fase continua, alterando a reologia. No entanto, alguns
reatores (como UASB) sao projetados para operar com trés fases distintas. Indepen-
dente da configuragao do biorreator, todas as fases precisam ser consideradas quando

reagoes sao inclusas;

e Alguns estudos incluem cinética microbiolégica, mas a predominancia é de estudos
desconsiderando esta. Ainda assim, estes estudos sao relevantes por indicarem estru-
turas do escoamento como caminhos preferenciais, zonas mortas, mas estes devem ser
considerados estudos preliminares, uma vez que fenéomenos importantes que alteram

a fluidodinamica ainda nao estao inclusos no problema.

Por fim, para avaliar a validade dos modelos usados, estudos utilizando CFD devem
fornecer detalhes dos procedimentos necessarios para reproduzir os casos apresentados, os

quais muitos vezes nao estao inclusos.

3.4.2 Simulagao de Leitos Fluidizados Liquido-Sélido

Estudos com simulacgao de leitos fluidizados liquido-sélido comumentemente consideram
uma modelagem Euleriana-Euleriana ou Euleriana-Lagrangiana, incluindo a teoria cinética
do escoamento granular para a fluidizacao de particulas densas e perfeitamente esféricas.

Panneerselvam et al.| (2007)) avaliaram a influéncia dos modelos de arraste entre fases,
condigoes de entrada, refino de malha, sensibilidade com passo de tempo, bem como si-
mulacoes bidimensionais e tridimensionais. Utilizando o modelo de arraste de Gidaspow,
modelo de turbuléncia k-e¢ e sem KTGF, a concordancia com dados experimentais ficou
entre +£7%.

Cornelissen et al. (2007)) usaram as correlagoes de forga de arraste de Gidaspow e Wen-
Yu, e uma abordagem laminar justificada, segundo os autores, devido a falta de modelos
e/ou constantes empiricas corretas. As colisoes entre as particulas foram consideradas
inelasticas e as forcas de sustentagao e massa virtual foram desconsideradas. Na faixa de
velocidades avaliada, de 0,0085 to 0,110 m/s, e particulas de 1,13 mm com densidade de
2540 kg/m3, os resultados numéricos indicaram valores da porosidade total do leito dentro

de 5% a partir dos resultados experimentais. Os resultados preditos para a expansao do



54 Capitulo 3. Fundamentacao Tedrica e Revisao Bibliografica

leito também foram comparados com a expressao de Richardson e Zaki, apresentando boa
concordancia. [Zhang et al.| (2012) simularam as mesmas condigdes, mas sem a inclusao do
modelo KTGF e considerando a correlagao de Gibilaro para a forga de arraste. Com este
modelo, uma melhor concordancia foi obtida entre os valores simulados e experimentais
para a expansao do leito, comparado aos resultados obtidos por |Cornelissen et al. (2007)).
Ressalta-se que ambos os estudos compararam propriedades globais do leito fluidizado. A
inclusao da for¢a de massa virtual na modelagem foi avaliada por Huang| (2011)), usando
esferas de vidro com 3 mm de diametro e 2500 kg/m?® de massa especifica. Neste estudo,
os efeitos da turbuléncia foram desconsiderados devido a baixa velocidade do fluido. Em
escoamentos gas-sélido, segundo o autor, o efeito da massa virtual pode ser ignorado devido
a grande razao entre as massas especificas das fases solida e gas. No caso da fluidizacao
liquido-sélido, onde esta razao estd na ordem de 1, esta forca tem sido usada para corrigir a
transferéncia de quantidade de movimento entre as fases. Essa forca nao forneceu melhores
resultados, mas mostrou efeitos significativos sobre os resultados de simulagao.

Avaliando particulas com menor densidade do que os outros estudos (2173 kg/m?),
Visuri et al.| (2012) observaram que diferentes correlagoes para a forga de arraste forneciam
predicoes significativamente diferentes, subestimando ou superestimando a altura do leito
fluidizado, sendo que a correlacao de Gibilaro forneceu resultados mais precisos para o
caso. Estas diferencas foram associadas com as caracteristicas dos sistemas estudados, nos
quais os modelos foram desenvolvidos (gés-liquido ou gés-sélido). Os modelos de forga de
arraste utilizados nestes estudos consideraram particulas rigidas e lisas. Contrariamente,
bioparticulas sao macias e tem superficie rugosa, assim como uma ampla faixa de baixas
densidades. O coeficiente de arraste de bioparticulas é reportado para ser maior do que
em particulas rigidas e lisas (Nicolella et al., [2000).

Dentre as demais condigoes e modelos avaliados na literatura, uma sintese é apresentada
na Tabela [3.1] Nesta pode-se observar as abordagens mais comumente adotadas, como a
inclusao ou nao de efeitos da turbuléncia sobre o escoamento, a consideracao ou nao de
colisoes entre particulas, e o uso de particulas relativamente densas (p > 2000 kg/m?) na

maioria dos trabalhos.



55

Secao 3.4. Fluidodindmica Computacional (CFD)

Tabela 3.1 - Sintese dos modelos adotados em estudos publicados na literatura.
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3.5 Fechamento do Capitulo

Este capitulo apresentou uma breve revisao dos aspectos da fluidizac¢ao (sem e com pre-
senga de biofilme), do biorreator de leito fluidizado convencional e afunilado, bem como as-
pectos da modelagem para fluidodinamica computacional e sua aplicabilidade. Na operacao
do reator de leito fluidizado convencional, as velocidades de minima fluidizacao e terminal
sao importantes para manter a qualidade da fluidizacao. No entanto, o reator afunilado
pode apresentar mais de um regime de forma concomitante. Este também apresenta ve-
locidade critica (com méximo de pressao) acima da minima fluidizagao e particulas com
velocidades acima da terminal. Verificou-se também o aumento da quantidade de estudos
envolvendo técnicas de CFD para unidades de tratamento de efluentes, apesar de ainda
haverem relativamente poucos estudos envolvendo fluidizacao liquido-sélido — menos ainda
se for considerada geometria afunilada e particulas pouco densas. Em aplicacoes de CFD
com a abordagem Euleriana-Euleriana, equacoes de fechamento sao necessarias, tanto para
interacoes entre as fases, quanto para a turbuléncia. Dentre as forcas interfaciais, a forca
de arraste é obtida a partir de correlagoes empiricas. Algumas sao obtidas para particulas,
goticulas, bolhas e, até mesmo, considerando bioparticulas. Estas ultimas indicam que o
arraste para bioparticulas é superior em relacao a particulas limpas, lisas e densas. Por
fim, a revisao da literatura reforca e justifica o objeto de estudo em primeiramente obter
um modelo adequado para entao analisar a fluidodinamica de fluidizagao de bioparticulas

em um biorreator afunilado.



Capitulo 4

Materiais e Métodos

Uma anélise baseada na modelagem e simulagao por CFD pode normalmente ser resu-
mida na definicao do problema, modelagem matematica, pré-processamento e geracao de
malha, solucao, pds-processamento e discussao de resultados. Alguns desses procedimentos
devem ser realizados multiplas vezes, de modo a finalmente obter os resultados com a qua-
lidade desejada. Dessa forma, neste capitulo, os principais aspectos que envolvem a analise
em CFD para o biorreator anaerébio de leito fluidizado sao apresentados. A modelagem

matematica serd apresentada no Capitulo seguinte.

4.1 Biorreator Anaerobio de Leito Fluidizado Afunilado e Condigoes

Operacionais

No presente estudo foram utilizados dados experimentais de literatura (Wu et al., 2009),
obtidos em bioreatores afunilados por um periodo de 5 meses. O critério usado para es-
tabelecer o estado pseudo-estacionario foi de que a variagao na concentracao de substrato
fosse inferior a 10% em testes realizados em triplicata, com duas amostragens semanais.
Apoés esse periodo foram determinados o didmetro das bioparticulas e a espessura do bi-
ofilme. Nos casos bifdsicos, a alimentacao de substrato foi cessada e o liquido contido
no biorreator foi continuamente recirculado até o consumo total de substrato. A partir
disto, cada um dos experimentos foi operado com diferentes vazoes de recirculacao. Apods
esse periodo, medigdes de altura do leito foram realizadas de forma visual (utilizando uma
régua).

Para avaliar numericamente estes casos, simulagoes foram conduzidas em um biorreator

anaerobio (afunilado) de leito fluidizado em escala de laboratério, com volume de trabalho
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Figura 4.1: Biorreator afunilado (a) dimensdes (adaptado de Huang e Wul [1996), (b) geometria simulada,

e (c) condigoes de contorno.

de 4 L (Figura ) Nos Casos 1, 2 e 3, especificados na Tabela , o biorreator possui
dimensdes de 1,295 m de altura (H), 0,024 m de largura na base (wb), 0,080 m de largura
no topo (wt), e angulo de inclinacao nas paredes (6) de aproximadamente 2,5°. Para os
Casos 4, 5 e 6 (Tabela , as dimensoes do biorreator sao H=0,895 m, wb=0,024 cm,
wt=0,103 m e §=5°. Uma abordagem bifasica (liquido-sélido), transiente e tridimensional
foi considerada para simular inicialmente apenas }l da geometria, na qual condigoes de
simetria foram aplicadas nas faces (Figuras e ) de forma a representar o biorreator
completo. Posteriormente, a geometria completa também foi usada. Dados obtidos a partir
de experimentos bifésicos e trifdsicos indicaram que a terceira fase (biogés gerado durante a
digestao anaerdbia) tem pouca influéncia na altura do leito nas condigdes avaliadas por [Wu
et al.| (2009) (Apéndice. Por isto, a fase gas nao foi incluida no presente estudo, no qual o
foco foi realizar comparagoes com dados obtidos sem a formagao de biogas, contendo apenas
bioparticulas e substrato. A nao inclusao da fase gds no presente estudo nao é considerada
uma hipotese simplificadora, uma vez que foram utilizados dados experimentais de um

sistema bifésico.
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Tabela 4.1 - Parametros e condigoes operacionais.

Caso Angulo Espessura do | Massa especifica da | Class. | Faixa de velocidades

do TBR | biofilme [pm)] | bioparticula [kg/m?] | Geldart | de entrada [m/s]
1 2,5 38 1420,06 B 0,0147 - 0,0783
2 2,5 73 1329,00 B 0,0293 — 0,0756
3 2.5 146 1216,64 A 0,0351 — 0,1451
4 5,0 39 1416,95 B 0,0147 — 0,0725
5 5,0 55 1371,55 B 0,0264 — 0,0727
6 5,0 83 1308,57 A 0,0351 — 0,1017

Fonte: adaptado de |Wu et al.|(2009).

O substrato foi composto por um efluente sintético contendo acetato, com 994,14 kg /m?
de massa especifica e 7,254x107* kg/(m.s) de viscosidade. As bioparticulas foram com-
postas de carvao ativado coberto por uma camada de biofilme (Wu et al., 2009). Apesar
dos granulos de carvao ativado poderem apresentar uma esfericidade entre 0,7 e 0,9 (Kunii
e Levenspiel, [1991)), o crescimento de uma camada de biofilme pode alterar a esfericidade
das bioparticulas (Grady Jr. et al) 2011). Como a esfericidade nao foi reportada no en-
saio experimental, esta nao foi incluida na modelagem. No entanto, quaisquer efeitos da
nao-esfericidade sao incorporados no modelo calibrado. Nas simulagoes propostas, todas
as bioparticulas foram consideradas esféricas. A despeito da distribuicao de propriedades
das bioparticulas, no presente estudo também foram consideradas bioparticulas idénticas,
com o mesmo tamanho médio e densidade.

Em todos os casos, o substrato é alimentado através da base do biorreator. Todas as
condigoes avaliadas no presente estudo foram obtidas de Wu et al.| (2009)) e estdao sumari-
zadas na Tabela[d.1] Em todos os casos, as bioparticulas presentes encontram-se no limiar
entre as classificacoes A e B de Geldart, conforme Figura [3.2]

Para obter a densidade da bioparticula (pup), a seguinte expressao foi utilizada (Wu

et al., 2009):

C Pusut Priofl(1+ (20 /dis))® — 1]
o= (1+ (20/de))?

onde pps, ¢ a densidade timida do material suporte (1.570 kg/m?), ppios ¢ a densidade do

(4.1)

biofilme (1.050 kg/m?* conforme Huang e Wul, [1996), ¢ ¢ a espessura do biofilme (varia de

acordo com o caso [m]) e d,,s ¢ o diametro médio do material suporte (6,33x107* m).
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Uma massa de 0,2 kg de particulas estava inicialmente presente no biorreator. Para
garantir que exatamente essa quantidade estivesse presente no reator a ser simulado, o

seguinte procedimento foi adotado em um script:

e calculou-se o nimero de particulas (n,) referente a 0,2 kg de carvao ativado:

n, = 07 2/10P
Py 6)md3
e esse numero corresponde ao niumero de bioparticulas; por isto, o volume de uma
bioparticula (que difere para cada caso, devido as diferentes espessuras de biofilme
apresentadas na Tabela [4.1]) foi usado para calcular o volume de bioparticulas (Vj;,)

referente a essa quantidade de particulas:

Viio = 1,(1/6)7d}

bio

e considerando que, na condicao inicial, as bioparticulas permanecem em repouso, o
valor de 0,62 (maximo empacotamento) foi utilizado como sendo a fragao volumétrica

destas no leito fixo para o cdlculo do volume do leito (V');

V' = V4i0/0, 62

e calculou-se a altura de um “tronco de piramide” (com angulo e base correspondente

ao biorreator afunilado simulado) o qual foi preenchido pelo volume do leito calculado

(Figura [4.1h);
0,024/20, 0242

=Vs tan(f) 3
[ 3V P 0,024/2
H= ((2tan(9))2) tan(0)

e cspecificou-se a fragdo volumétrica de bioparticulas (0,62) nessa regiao:

e verificou-se, em pds-processamento, qual a altura dos volumes de controle totalmente
preenchidos com bioparticulas pelo cédigo (H’', Figura ) Isto foi necessario
porque, dependendo do refinamento da malha, a fracao de bioparticulas poderia ser
atribuida para uma altura um pouco menor do que a exata, ou um pouco maior. Tal

aspecto foi observado ao simular malhas com diferentes graus de refino.
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H H' a=0,62 a=ay,

v (a) v (b) (c)

Figura 4.2: Procedimento para determinar a quantidade inicial de bioparticulas no biorreator — (a) altura

calculada, (b) volumes preenchidos e (c) corregao da fragado volumétrica.

e com a altura obtida no pds-processamento, foi recalculada a fracao volumétrica de
bioparticulas que deveria preencher a altura do leito (Figura [1.1k).

0,024/2
"= (H' + H;)*(2tan(6))?/3 — —L=0. 024>
V! = (H'+ Hy)*(2tan(6))*/3 = 205=0.0

ap = %/V’

Portanto, todas as simulagoes iniciaram a partir de uma altura inicial do leito, no qual
garantiu-se que a mesma quantidade de bioparticulas estivessem presente em todas as

malhas, independente do nivel de refinamento utilizado.

4.2 Solugao

Para cada simulacao, uma velocidade prescrita foi usada na base do biorreator, pressao
atmosférica na saida e condi¢ao de nao deslizamento nas paredes. A solucao do conjunto de
equagoes foi realizada utilizando o método dos volumes finitos disponivel no OpenFOAM,
versao 4.1. Como um dos procedimentos de andlise requeria a precisao da interface do
leito, um esquema de interpolagao de segunda-ordem foi utilizado. Para o acoplamento
pressao-velocidade, ha diversos algoritmos disponiveis. Nestes ¢ atribuido um campo de

pressao inicial (inexato), com o qual é calculado o campo de velocidades. A equagao da
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continuidade é utilizada para corrigir o campo de pressao, bem como o campo de velocidade.
Neste estudo foi utilizado o algoritmo PIMPLE que é uma mescla dos algoritmos SIMPLEE]
e PISOPl Também foram consideradas nas simulagdes residuos maximos de 106 como
critério de convergeéncia e passo de tempo adaptativo, de modo a manter o nimero de
Courant (Co) abaixo de 0,9. Este ntimero relaciona o passo de tempo (At), o tamanho
de um volume de controle (Az) e a velocidade (U) através da seguinte relagdo (Courant

et al., [1967):

Dessa forma, evitam-se instabilidades numéricas devido a dissociagao da discretizacao
espacial e temporal. Todos os calculos numéricos com aplicagao de simetria foram con-
duzidos em um processador Intel® Core™ i5-2430M com 2,40 GHz e 4 GB de memdria
RAM. Para a geometria completa, um processador Intel® Core™ i7-4790 com 3,60 GHz
e 8 GB de memoria RAM foi utilizado.

4.3 Malhas Numéricas

As dimensoes do biorreator simulado foram apresentados na Figura 1.1l O programa
“blockMesh” foi utilizado para elaboracao das malhas numéricas. Para determinar o refi-
namento necessario para a simulagao de }L do reator foram elaboradas quatro malhas com
tamanhos de 1.170, 2.768, 5.625 e 14.700 volumes de controle e tamanhos caracteristicos
(espagamento) médios dos volumes de contole de 9,3, 7,0, 5,5 e 4,0 mm, respectivamente.
Uma razao de crescimento foi aplicada no eixo vertical de forma a manter os volumes
com um formato praticamente cibico ao longo da altura do biorreator (Figura . Estes
também apresentaram valores y#—lﬂ em torno de 30 na regiao do leito, o que ¢ adequado
para a utilizacao do modelo de turbuléncia k-¢ em conjunto a funcoes de parede.

Para determinar a malha étima e o tempo de simulacao, a velocidade mais alta do

Caso 1 foi utilizada, de 0,0783 m/s. A estimativa do erro de discretizagao foi determinado

L algoritmo mais utilizado para solucio de casos estaciondrios.
2 algoritmo mais utilizado para solucdo de casos transientes.
3 y4 é uma medida adimensional da distancia a partir das paredes, definida a partir do perfil universal

de velocidades no escoamento turbulento como y+ = u*y/v, e que é usado em fungdes de parede para

estimar propriedades turbulentas.
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Figura 4.3: Malhas com diferentes refinamentos (a-d) e detalhes préximos a (e) base e (f) topo do

biorreator.

utilizando o indice de convergéncia de malha (grid convergence index — GCI) baseado na
extrapolagao de Richardson (Roache, [1997), considerando variaveis locais e globais. Neste
método, utilizando-se trés malhas ou mais, a ordem de convergéncia observada (peps) €

obtida segundo as expressoes (Celik et al., [2008)):

1
00s = 7 7~ l E E obs 43
Pob ln(r21)| n(Esa/ Ea1)| + q(pobs) (4.3)
Tpobs — s
q(pobs) = In (—rz’ébs - S) (4.4)
S = Sgn(Egg/Egl) (45)

Técnicas de solucao usuais podem ser aplicadas para estimar o valor de p,,s. Neste estudo,
foi utilizado o método da substituicao direta. No sistema acima, F refere-se a diferenca
entre os resultados obtidos em simulagao (por exemplo, ¢; — ¢2), e r é uma razao efetiva

entre refinamentos de malha, calculado como:

() "

onde N; e N, representam o nuimero de volumes das malhas 1 e 2, respectivamente. Com

estes valores, o indice de convergéncia da malha fina é calculado com a seguinte equacao
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(Roache, 1997):

€21
Tiineg = Fo———— 4.
GC fina srpobS 1 ( 7)
egy = b= 2 (4.8)
¢1

O uso de F, = 1,25 é aplicado em estudos de convergéncia com um minimo de 3 malhas
para confirmar numericamente o valor de p.s. Enquanto Fy = 3 é aplicado em estudos
de convergéncia considerando apenas duas malhas, pois uma vez que pys nao pode ser
calculado, nao héd como demonstrar que as malhas estao dentro ou préximas da regiao
assintética (Roache, 2009). Segundo Sinclair et al.| (2006) apud Roache| (2009)) os seguintes

niveis de acuracia podem ser utilizados:
e excelente < 1%
e bom < 5%
e satisfatério < 10%
e insatisfatorio > 10%

Para as anadlises utilizando o modelo de turbuléncia k-w, uma malha ainda mais refinada
do que a malha 6tima foi elaborada, contendo volumes menores junto as paredes, de modo
a manter o valor de y+ & 1, desta forma evitando a necessidade de usar funcoes de parede.
Estes volumes junto as paredes possuem tamanho caracteristico de 0,2 mm, e médio de
1,7 mm, resultando em uma malha contendo 187,5 mil volumes de controle para }1 da
geometria.

Apés a definigao do refinamento das malhas, o escoamento foi simulado até 150 segundos

sendo estabelecido um intervalo de tempo para a coleta de resultados médio temporais.

Maiores detalhes sao apresentados na secao de resultados preliminares.

4.4 Comparacao com os Dados Experimentais

Todos os valores numéricos obtidos neste estudo foram comparados com os valores
experimentais apresentados por Wu et al.| (2009) (Apéndice . Para a extracao dos valores

apresentados no grafico do apéndice, o programa WebPlotDigitizer versao 4.1 foi utilizado.
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Tabela 4.2 - Valores experimentais de altura para diferentes velocidades em cada caso apresentado por

Wu et al.| (2009).
Caso 1 Caso 2 Caso 3
velocidade [m/s] | altura [m] || velocidade [m/s| | altura [m] || velocidade [m/s] | altura [m]
0,01458 0,43928 0,02930 0,71474 0,03437 0,83525
0,01746 0,45655 0,04096 0,77955 0,04919 0,87015
0,02025 0,48584 0,05245 0,83434 0,08452 0,97264
0,02328 0,50796 0,06403 0,89356 0,11945 1,05922
0,02903 0,54584 0,07560 0,94333 0,14584 1,14360
0,04052 0,63504
0,05792 0,71565
0,07253 0,81504
0,07828 0,85292
Caso 4 Caso 5 Caso 6
velocidade [m/s] | altura [m] || velocidade [m/s| | altura [m] || velocidade [m/s] | altura [m]
0,01446 0,28993 0,02626 0,38993 0,03509 0,57991
0,02035 0,30506 0,03791 0,42027 0,04965 0,60503
0,02623 0,33530 0,04957 0,45512 0,07555 0,64011
0,03212 0,34998 0,06104 0,48023 0,08711 0,66018
0,04368 0,40009 0,07270 0,51526 0,10144 0,67519
0,05525 0,42018
0,07269 0,46036

O conjunto de dados obtidos sdo apresentados na Tabela [£.2] Para fins de comparacao,

o critério utilizado no pods-processamento foi a altura mais elevada atingida pelo leito

fluidizado, cuja interface (contorno/isosuperficie) foi correspondente a fragdo volumétrica

de bioparticulas igual a 0,05 (Cornelissen et al., |2007)).

4.5 Demais analises

As variaveis extraidas diretamente dos campos resultantes das simulagoes, bem como

outros parametros, foram utilizados para calcular a queda de pressao, velocidades carac-

teristicas, presenca de zonas mortas, tensao de cisalhamento, tensao na parede e intensidade

de colisoes.

A queda de pressao foi definida como a diferenca entre a pressao média na entrada do

biorreator e a pressao média na saida do mesmo.
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Para o calculo das velocidades terminal e de minima fluidizagao, as seguintes expressoes

foram usadas (Kunii e Levenspiel, [1991)):

pion — p)g]?
l

onde p, é sua massa especifica da bioparticula e p; é a massa especifica do fluido. u; é a

velocidade terminal da bioparticula, que depende da seguinte relacao:

18 0,591]°"
: { ’ } (4.10)

Uy = * + *
(db)2 (db)0’5
d; relaciona-se com o didmetro da bioparticula (d;) através do nimero de Arquimedes,

di = Arl/3 (4.11)

o qual é definido por:
Ay — Bops(oo = p)g

(4.12)
T
(§]
L7, 150(1 — aipay)
Ar = _ogi;’nf Repymf + TRep’mf (413)
Repmp = /(33,7)2 40,0408 Ar — 33,7 (4.14)

Estimando um valor para o, que satisfaca as Equacoes e 4.13 a velocidade de

minima fluidizac@o (u,,f) é estimada por:

d2(py — ol
150,&[ 1— A f

Para quantificacdo de zonas mortas, segundo [Ren et al.| (2009), estas sao definidas como
sendo as regioes onde a velocidade superficial do liquido é menor do que 5% da velocidade
média do biorreator. Diferentemente do indicado na literatura, neste estudo definiu-se
como zonas mortas as regioes com velocidades abaixo de 5% da velocidade média em uma
determinada altura (e ndo em todo o biorreator), pois entendeu-se que este critério seria
mais adequado para um biorreator afunilado.

Para estimar o nimero de Reynolds (Re) local no biorreator, a seguinte expressao foi

utilizada:
_ UpiDy

2

Re

(4.16)
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onde U; e p; representam a velocidade e a viscosidade da fase fluida, respectivamente.
Uma vez que o biorreator em estudo é afunilado, e com segao transversal quadrada, foi
necessario calcular o diametro hidraulico (Dy) em cada altura do biorreator.

Diversos trabalhos em literatura apresentam valores para a tensao de cisalhamento
suportada por microorganismos em diferentes condigoes (Fan, 1989; Zima-Kulisiewicz et al.,
2008; Ren et al. 2009; Nurtono et al., [2012). Para obter os campos de maxima tensao
de cisalhamento 7,,.., a seguinte expressao foi utilizada (Zima-Kulisiewicz et al., 2008;

Bannari et al., 2011):

Trmaz = ,ul;Y = NlmaX(Uzy; Oz, Uyz) (4'17)

onde o representa os componentes da tensao cisalhante em diferentes direcoes, e ¥ repre-
senta a taxa de deformagao ou taxa de cisalhamento.

A tensao na parede pode ser obtida com a Equacao em malhas suficientemente
refinadas. Para malhas grosserias, no entanto, a tensao cisalhante pode ser obtida através

de uma correlacao, tal como a Equagao 4.19

6ul

Tw = I o (4.18)
¢

u PrUrU
S A L 4.19
Tw = Pl Lin(Ey+) (4.19)

onde ( ¢ a direcao normal a parede, x ¢ a constante de Von Karman, igual a 0,41, £ é uma

constante igual a 9,8 para paredes lisas, e a velocidade de atrito u, ¢ dada por:
uy = CYAE? (4.20)

onde k representa a energia cinética turbulenta e C, é uma constante, igual a 0,09.

A intensidade de colisoes entre particulas foi indiretamente avaliada através da pressao
de solidos e da temperatura granular, ambos ja calculados no modelo KTGF (apresentado
na Modelagem Matematica, a seguir). Quanto maior a concentragao de particulas no leito,
maior é a frequéncia de colisoes entre elas, o que impede o seu movimento livre, resultando
em um incremento nas flutuacgoes de velocidade. Desta forma, o valor da temperatura
granular (©) também foi utilizado para estimar a flutuagao da velocidade das bioparticulas

(uy), através da definicao:

(up)” (4.21)
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4.6 Fechamento do Capitulo

Na Tabela.3|é apresentado um resumo de todas as condicoes simuladas descritas neste

capitulo, com suas respectivas aplicagoes ao longo da secao de Resultados e Discussao.
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Tabela 4.3 - Sintese das condigOes operacionais de cada caso.

Angulo
do TBR

Caso

Massa especifica

da bioparticula
[kg/m?]

Diametro da
bioparticula

[m]

Coef. de

restituicao

Velocidades

superficiais

[m/s]

Secao

relacionada

1420,06

7,09x10~%

0,6,

0,7,

0,8,

0,9,
sem KTGF

]

0,01458,
0,01746,
0,02025,
0,02328,
0,02903,
0,04052,
0,05792,
0,07253,
0,07828

1329,00

7,79%x1074

0,8

0,02930,
0,04096,
0,05245,
0,06403,
0,07560

6.3.3

1216,64

9,25%x10~%

0,8

0,03437,
0,04919,
0,08452,
0,11945,
0,14584

6.3.3

1416,95

7,11x1074

0,8

0,01446,
0,02035,
0,02623,
0,03212,
0,04368,
0,05525,
0,07270

6.3.3
6.4.5

1371,55

7,43x1074

0,8

0,02626,
0,03791,
0,04956,
0,06104,
0,07270

6.3.3

6 5,0

1308,57

7,99x107%

0,8

0,03509,
0,04965,
0,07555,
0,08711,
0,10145

6.3.3
6.4.5

! diferentes valores do coeficiente de restituigao foram utilizados apenas na segdo [6.2.2] Nas demais

simulagoes foi utilizado o valor de 0,8.
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Capitulo 5

Modelagem Matematica

Neste capitulo serao apresentados os modelos utilizados na simulacao do biorreator
de leito fluidizado, considerando um escoamento bifdsico e transiente elaborado com as

seguintes hipdteses:

e fases consideradas como fluidos continuos;
e processo isotérmico;
e viscosidade do fluido constante (fluido Newtoniano);

e cscoamento transiente, mas as propriedades das bioparticulas nao variam com o

tempo;
e densidade do biofilme constante e igual para todas as bioparticulas;
e espessura do biofilme uniforme para todas as bioparticulas;
e diametro igual para todas as bioparticulas;
e bioparticulas esféricas;
e colisoes entre as bioparticulas modelada segundo a KTGF;
e transferéncia de quantidade de movimento devido a massa virtual insignificante;
e hidrodinamica simétrica;

e turbuléncia modelada utilizando-se o conceito de viscosidade dos turbilhoes (hipétese

de Boussinesq);
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e fases tratadas como fluidos interpenetrantes (abordagem Euleriana-Fuleriana).

Na abordagem Euleriana-Euleriana foi considerada uma fase continua (efluente) e uma
fase dispersa (bioparticulas). Desta forma, as equacoes de continuidade e movimento foram

calculadas para cada uma das fases:

0

orlcw) + V- (aupl) =0 (5.1)
0
&(O‘ppp) +V- (O‘pppUp) =0 (5.2)

onde « representa a fragao volumétrica, p é a massa especifica, e U é o vetor de velocidade.

Os indices [ e p representam as fases liquida e sélida, respectivamente.

0
a(aszl) + V- (upU0) =V - (qu(VU + (VO)T)) + cuprg — Vp— M (5.3)

0
a(apppUp)“‘V'(O‘pppUpUp) =V (O‘pﬂp(VUp + <VUp)T)) +apppg—ap,Vp—Vp,+M (5.4)

onde p e g sao respectivamente a pressao termodinamica e a gravidade. p; é a viscosidade
efetiva da fase liquida, que é a soma da sua viscosidade molecular e turbulenta. u, e p,
sao respectivamente a viscosidade e a pressao da fase particulada, ambas estimadas pela
teoria cinética do escoamento granular (Secao . M ¢ a transferéncia de quantidade de

movimento interfacial entre as fases. As forcas interfaciais consideradas foram a de arraste

(drag) e de sustentacao (lift) (Equacoes [5.5, [p.6 e [5.7)).

M = M; + MpU, (5.5)

onde U, ¢é a velocidade relativa entre as fases, e as forcas de arraste e sustentacao sao dadas

por:

3 Cp|U,
Mo = oy 2
P

M = OépOL,OlUT X (V X Up) (57)
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Nas Equagoes e [5.7], os coefficientes Cp e Cf, sdo estimados através do uso de cor-
relacoes empiricas. Diversos modelos estao disponiveis para modelar a forca de sustentacao
em bolhas. No entanto, bioparticulas solidas possuem deformagao limitada, diferente de
bolhas que podem apresentar as mais diferentes formas e, por este motivo o modelo de
Legendre e Magnaudet| (1997) (Equagao foi usado para estimar a forca de sustentacao
atuando sobre particulas sélidas. A correlacao de Legendre e Magnaudet| (1997) foi deri-
vada de solucgoes analiticas para a forca de sustentagao atuando sobre esferas de viscosidade
arbitrarias movendo-se em um escoamento cisalhante de baixo nimero de Reynolds, apli-
cando um procedimento de expansao assintética combinada. Solugoes foram obtidas para
os casos de escoamento com numero de Reynolds tendendo a zero e tendendo ao infinito.
Assim, no modelo de |Legendre e Magnaudet| (1997)), o coeficiente C, é composto pelas
contribuicoes de baixo Reynolds e alto Reynolds (CLiowre € CL highre, respectivamente),
tornando o modelo adequado para uma ampla faixa de niimeros de Reynolds. O coeficiente

de sustentacao usado no presente estudo ¢é expresso como:

CrL=2,25 (2 - exp<2a 92d,23’21)) \/C%,lowRe + C%,highRe (5-8)

Na Equacao , CLiowre € Cr highre Teferem-se aos coeficientes da forca de sustentacao

a baixo e alto numero de Reynolds, respectivamente. Eles sao definidos como segue:

c B 6 ( 2,255 ) (59)
blowlie = 22 Re,Sry \(1+0,2E-2)1 '
1 (1+16/Re
Cr hiohie = — | ——17P 5.10
Lohightte = (1 + 29/Rep> (5.10)

A taxa de deformagcao adimensional (Sr,), o nimero de Reynolds (Re,) das particulas

e a razao entre esses numeros (E) foram calculados usando as Equagoes |5.11} |5.12] e |5.13|

respectivamente:

|w|d
Sr, = 0 |§ (5.11)
U,|pid
Re, = [\ lljl . (5.12)
o (5.13)

N Re,
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5.1 Modelos de Forga de Arraste

Pouco é conhecido sobre a for¢a que um fluido exerce sobre particulas individuais. Por
esta razao, tém-se recorrido a dados empiricos tanto para a perda de carga ou velocidade
terminal de particulas em sedimentacgao. Isto resultou em um grande nimero de relagoes
empiricas para a forga de arraste (Beetstra et al.,[2007). No presente estudo, as correlagoes
de [Ergun| (1952), Wen e Yu| (1966), Gidaspow et al.| (1983)) e |Gibilaro et al|(1985)) foram
usadas para estimar a forca de arraste. Deve ser enfatizado que estas correlagoes foram
desenvolvidas e/ou calibrados para predigao do comportamento de escoamentos gés-sélido.
Também foi utilizada a correlagao de Haaland| (1983) para a predigao do fator de atrito para
escoamento em tubos rugosos, a qual poderia ser aplicavel ao escoamento de um liquido
ao redor de uma bioparticula também rugosa. Uma breve descricao destes é apresentada

a seguir.

5.1.1 Fator de Atrito

A forga exercida por um fluido em movimento sobre uma superficie sélida (F}) é propor-

cional a uma area caracteristica (A) e uma energia cinética (K) por unidade de volume:

F, = AKf (5.14)

no qual a constante de proporcionalidade f é chamado de fator de atrito. Esta definicao do
fator de atrito foi dada por Fanning| (1877), e é também chamado de coeficiente de arraste
(Cp), utilizado para o célculo da forca de arraste (Bird et al., 1962).

H& diferentes correlagoes empiricas para estimar o valor de f em tubos lisos (para
escoamento laminar e turbulento) e para tubos rugosos. Para este ltimo caso ha equacoes
implicitas (Colebrook, [1939) e explicitas (Haaland| (1983)), Equagao [5.15) para a estimativa

do fator de atrito. Para a utilizacao em CFD expressoes explicitas sao mais adequadas.

6,9 [ k/dpi,\""*
E + (—/3 b7p) (5.15)

1
VF

onde k é a rugosidade assumido como % da espessura do biofilme (Tabela e dpiop € 0O

= _37 6l0910

diametro da bioparticula (Tabela [4.3]), ambos para o Caso 1.
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5.1.2 FErgun

Ergun e Orning (1949)) propuseram uma equagao geral para predizer a perda de carga
em leitos fixos. Na correlagao de Ergun, a perda de energia total é atribuida aos efeitos
viscosos e cinéticos. A equagao geral foi posteriormente adaptada (Ergun, 1952), incluindo
os coeficientes de 150 e 1,75 para os termos viscosos e cinéticos, respectivamente. O modelo
de Ergun é expresso como uma funcao da propriedade das fases e velocidade relativa entre

elas:

2
ap/“Ll

2
Oéldp

d

P

Mp = 150—22 41,75 (5.16)

As constantes do modelo foram determinadas usando dados experimentais com varios
tamanhos de esferas, areia, coque pulverizado e os seguintes gases: CO,, Ny, CHy e Hy
(Ergun, 1952)). A equacao de Ergun é considerada vélida para condigbes de fluidizacao.
Assim, a equagao pode ser reescrita como uma funcao de arraste aplicavel para modelo de

dois-fluidos (two-fluid model) (Enwald et al., [1996]).

5.1.3 Wen-Yu

O modelo de Wen-Yu é uma extensao do modelo de Richardson-Zaki para predi¢ao da
perda de carga em leitos particulados (Gidaspow et al. |1983). Eles consideraram que a
for¢a de arraste atuando na particula em uma mistura relativamente densa de gas-sélido
¢ maior do que a for¢a atuando em uma particula isolada (Wen e Yul (1966) apud Wen e
Galli| (1971))). Em geral, quando a faixa de fragdo volumétrica encontra-se entre 0,6 e 1,0,
o coeficiente de arraste aumenta com o acréscimo da concentragao de particulas (Wen e
Galli, [1971)).

No modelo de Wen-Yu, a forca de arraste é estabelecida usando a seguinte expressao:

MD _ §CD ’Up — Ullapplf(a) (517)
1 d,

no qual f(a) mostra o efeito da presenga de outras particulas no entorno e atua como uma
corregao da usual lei de Stokes para a queda livre de uma tnica particula (Gidaspow et al.,

1983)), e o valor de Cp depende do nimero de Reynolds da particula,
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Re, <1000, Cp = ]%_jp(l +0,15Re005T)
Re, > 1000, Cp =0,44

(5.18)

onde o numero de Reynolds é obtido de acordo com a Equacao [5.12]

5.1.4 Gidaspow

Gidaspow et al.| (1983) estiveram entre os primeiros autores a utilizar CFD para resolver
sistemas de leito fluidizado. Neste estudo, a forga de arraste em regimes densos (definido
por Wen-Yu como «; < 0,8 segundo |Gidaspow et al| (1983)), é estimada a partir de uma

expressao baseada na lei de Ergun (Equagao [5.16)). Para regimes diluidos, uma expressao

baseada no modelo de Wen-Yu é adotada. Na Equacao [5.17, f(«) é entéo definida como:

fla) = o™ (5.19)
5.1.5 Gibilaro
Gibilaro et al| (1985) propuseram uma correlagdo para a perda de carga baseada em

consideracoes tedricas aplicadas a leitos de esferas de vidro com alta porosidade, envolvidas

por: (i) ar, (ii) mistura de ar-éleo, e (iii) glicerol:

17,3 U,
Mp = ( — + 0,336) S (5.20)

o Re, d,

Todos os parametros sao fungoes das propriedades do fluido e particulas, e este modelo
é aplicavel para todas as condicoes de escoamento, de laminar a turbulento. Este tem
um critério preditivo para o inicio do comportamento de aglomerados, tanto para sistemas
gas-sélido quanto liquido-sélido (Gibilaro et all [1985). Boa concordéancia foi observada

entre essa relacao e dados experimentais. Contudo, estas predi¢oes nao sao confidveis no

regime de escoamento intermediario, onde somente tendéncias qualitativas sao respeitadas.
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5.2 Turbuléncia

De acordo com as condigoes avaliadas, o numero de Reynolds dos casos simulados é
significante na base do biorreator, cujos valores podem ser tao elevados quanto 3000. Como
o esperado para uma geometria afunilada, o aumento da secao ao longo da altura causa
um decréscimo na velocidade do fluido e, portanto, um decréscimo no valor do ntimero
de Reynolds local. A despeito disto, a presenca de bioparticulas no biorreator promove a
manutengao dos vortices turbulentos (por conta da formacao de ondas e/ou pela flutuagao
das bioparticulas), tornando dificil a relaminarizacao do escoamento. Assim, um modelo
para considerar o efeito da turbuléncia foi incluido. Diversos modelos estao disponiveis
para considerar a natureza turbulenta do escoamento. Dentre estes, modelos isotrépicos
tendem a subestimar a turbuléncia no reator. Contudo, o escoamento predito com um
modelo que demanda menor custo computacional, k-e¢, é qualitativamente proximo ao
escoamento predito por um modelo anisotrépico (Koerich e Rosa, 2016). Portanto, o k-¢
foi utilizado na maior parte deste estudo. O modelo SST k-w também foi utilizado, com

malhas mais refinadas para avaliar o escoamento sem o uso de fungoes de parede.

5.2.1 Modelo k-¢

O modelo k-€ usa duas equacgoes de transporte: uma para a energia cinética turbulenta
(k) e outra para a taxa de dissipagao (€), expressas nas Equagoes e respectiva-

mente.

%(plk) +V - (pUik) =V - [(M + 5—2) Vk)} + PF— e (5.21)

Aqui, o}, é uma constante e P* refere-se & producao de energia cinética turbulenta:
P* = u, VU, - (VU + VU]

A equacao na qual define a dissipagao da energia cinética turbulenta é escrita na se-

guinte forma:

%(pze) + V- (ple) =V - Ku + ﬂ) Ve)} + %(Cdp’“ — Capie) (5.22)

O¢

Considerando k e €, a viscosidade turbulenta pode ser estimada usando a Equagao [5.23}
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kQ
pe = pCu— (5.23)
As constantes usadas no modelo k-€ sdo dadas por Launder e Spalding (1974): C, =

0,09, C.; = 1,44, Cy = 1,92, 03, = 1,0 e 0 = 1, 30.

5.2.2 Modelo Shear Stress Transport (SST) k-w

O modelo SST k-w (Menter, [1994)) é baseado nos modelos k-¢ e k-w para a modelagem
da turbuléncia. Este modelo fornece predigoes acuradas para o inicio da separagao do
escoamento sob gradiente de pressao adverso. As equagoes originais dos modelos k-w e k-¢

sao multiplicados por fungoes peso:

%(pk‘) + V- (pUk) =V - [(u + J“—;) sz)} + P* — B’ pkw (5.24)

%(pw)jLV-(pr) =V [(u + ﬁ) Vw)} +(1—-Fy) 20 Vka+a3%Pk—53pw2 (5.25)

Owl OwaW

Os coeficientes deste novo modelo sao combinagoes lineares dos coeficientes correspon-

dentes dos modelos subjacentes:

¢3 = Fipr + (1 — F1)po

A viscosidade turbulenta é calculado por:

0,31k
max (0, 31w; QF,)

He = p

onde €2 é a magnitude da vorticidade:

As funcoes peso F} e F, sao criticas para o sucesso do método. Sua formulacao é

baseada na distancia da superficie mais préxima e nas variaveis de escoamento:

Bwy Wi | CDpou?

4
k500 4pk
Fy, = tanh | min (ma:v ( vk : V) i )
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2
2vk
F5 = tanh |max ( \/_ 5001/)

Blwy’ wy?

onde y é a distancia da parede, e C'Dy,, é dado por:

2p

O oW

C Dy, = max ( VEkVw; 1,0 x 1010)

Os coeficientes do modelo sao: ' = 0,09, ay = 5/9, 51 = 0,075, 031 = 2, 0,1 = 2,
ay = 0,44, B3 = 0,0828, 01 = 1 and o, = 1/0, 856.

5.3 Teoria Cinética do Escoamento Granular

A Teoria Cinética do Escoamento Granular (Kinetic Theory of Granular Flow — KTGF)
foi utilizada para considerar o efeito da colisao de particulas no escoamento. Este modelo
modifica as propriedades do escoamento, tais como pressao de sélidos, viscosidade, e tempe-
ratura granular (Gidaspow), 1994). Usando o modelo KTGF, ha uma equagao de transporte

adicional para a temperatura granular (©):

370
3 E(appp@) +V- (ozppp@Up)] = —(ppl +op7y) : VU, +V - (k,VO) —y —3MO (5.26)

O coeficiente de difusao para a energia granular (k,) ¢ dado por:

150p,d,v/On 6 2 [©
k,=—2P%Y =" 114~ 1 20,02d,q0(1 = 2
P 384(1 +¢€)go { +5%go( +6)} T 20p00,0p90(1 +-€) T (5.27)

e a dissipacao da energia de flutuacdo devido as colisoes ineldsticas () é expressa como:

4 /O
v = 3(1 — 62>05127ppdp90® d_ < ;) - Vup (528)
P
A pressao de sélidos (p,), por sua vez, é expressa como:
Pp = ppp© + 2(1 + €)aappgo© (5.29)

5.4 Fechamento do Capitulo

Na Tabela[5.1] é apresentado um resumo dos modelos descritos neste capitulo, com suas

respectivas aplicagoes ao longo da secao de Resultados e Discussao.
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Tabela 5.1 - Sintese dos modelos utilizados em cada caso.

Caso | Turbuléncia | Colisoes Sustentacao Arraste Secao
relacionada
Legendre-Magnaudet Ergun 6.1
KTGF | Legendre-Magnaudet, Ergun 6.2.1
k-¢ sem sustentacao
KTGF, | Legendre-Magnaudet, Ergun 6.2.2
laminar
k-¢, KTGF | Legendre-Magnaudet Ergun 6.2.3
SST k-w
Ergun
1 Gidaspow
Wen-Yu 6.2.4
Gibilaro
Haaland
k-€ KTGF | Legendre-Magnaudet Ergun*n 6.3.1
Ergun*Re, 6.3.2
6.3.2
Gidaspow* Re,, ! 6.3.3|
6.4
k-¢ KTGF | Legendre-Magnaudet | Gidaspow™Re, 6.3.3
k-¢ KTGF | Legendre-Magnaudet | Gidaspow™Re, 6.3.3)
6.4.5
4 k-¢ KTGF | Legendre-Magnaudet | Gidaspow™Re, 6.3.3]
6.4.5
k-€ KTGF | Legendre-Magnaudet | Gidaspow™Re, 6.3.3
k-¢ KTGF | Legendre-Magnaudet | Gidaspow™Re, 6.3.3]
6.4.5

I Este modelo também foi avaliado em uma malha completa, sem a consideracio de simetrias.
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Resultados e Discussao

6.1 Resultados Preliminares

Nesta subsecgao serao apresentados os resultados obtidos na simulagao do Caso 1 (Ta-
bela [4.3), considerando para as for¢as interfaciais os modelos de [Ergun| (1952) e [Legendre
e Magnaudet| (1997) (Tabela [5.1]).

6.1.1 Teste de Independéncia de Malha

A malha 6tima foi determinada pela avaliacao do Indice de Convergéncia de Malha
(Grid Convergence Index — GCI) para a altura do leito e queda de pressao (conforme
descrito em Materiais e Métodos, nas Secoes e , obtidas para a maior velocidade
disponivel para o Caso 1. Primeiramente, simulacoes foram conduzidas com diferentes
graus de refinamento. Os resultados obtidos (no tempo de 130 segundos) sao apresentados
na Tabela[6.1] A partir desses resultados foi estabelecido que a malha composta de 14.700
volumes de controle é adequada para predizer o escoamento do leito fluidizado, com valores
de GCI de 7,58 x 107 (0,076%) e 4,39 x 1075 (0,004%), respectivamente para a fraciao

volumétrica de bioparticulas e queda de pressao.

Tabela 6.1 - Altura do leito e queda de pressao obtidos na simulagao de diferentes malhas.
Malha Volumes Altura do Leito [m] Queda de Pressao [Pa]
1 1170 0,53217 12966
2 2768 0,55699 12943
3 5625 0,56639 12931
4 14700 0,56871 12928
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A malha numérica com 5.625 volumes de controle também apresentou baixos valores
de GCI, de 0,020697 (2,07%) para a fracao volumétrica e 0,0022944 (0,23%) para queda
de pressao. No entanto, devido a natureza do presente estudo, uma malha mais refinada
com GCI “excelente” (pagina foi escolhida de forma a obter valores mais precisos das
variaveis de interesse. Além do mais, a ordem global de acurécia (global order accuracy —p)
da malha de 14.700 volumes de controle ficou entre 6,339 e 6,386, enquanto a malha de 5.625
volumes de controle teve valores p entre 2,9355 e 1,7311. Para este parametro (p) um valor
maior ou igual a 2 indica uma superconvergéncia (Roache, |2009). O mesmo refinamento
foi adotado nas simulagoes com a geometria completa. Posteriormente a malha étima foi
ainda mais refinada a fim de manter o valor do y+ préximo as paredes de aproximadamente

1, para as simulacoes utilizando o modelo de turbuléncia SST k-w em % da geometria.

6.1.2 'Tempo de Simulacao

Ap6s a definicao do refinamento da malha 6tima, foram simulados até 150 segundos de
escoamento. Na Figura [6.1] observa-se a altura do leito ao longo do tempo, considerando
valores médios (a partir de 50 segundos) e instantaneos. Qualitativamente, a altura varia
nos instantes iniciais, porém apos aproximadamente 50 segundos, a altura oscila em torno
de um valor constante. Para quantificar essas oscilacoes e estabelecer o tempo de célculo
dos valores médios, foram calculados desvios dos valores de altura (instantanea e média),
desvios estes calculados em relagao a média obtida em 150 segundos. Ainda na Figura
a andlise dos valores médios temporais indica que 130 segundos de simulacao foram ade-
quados para atingir o escoamento estavel, no qual as oscilagoes nos valores médios ficaram
na ordem de 107*. Estes valores médios foram calculados a partir de 50 segundos de

escoamento, sendo os ultimos 80 segundos utilizados para o calculo dos valores médios.

6.1.3 Avaliacao de Particulas e Bioparticulas

Inicialmente, cabe mencionar que o cédigo Euleriano-Euleriano disponivel no Open-
FOAM, apesar de ser genérico para duas fases Eulerianas, possui modelos de arraste e
sustentacao calibrados para casos gas-sélido e gas-liquido, assim como outros cédigos de
CFD. Dessa forma, uma etapa preliminar foi realizada para verificar se o comportamento
esperado fisicamente em um sistema liquido-sélido ocorreria também no caso simulado. As-

sim, foram simulados em diferentes condicoes a fluidizagao de particulas e de bioparticulas.
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Figura 6.1: Variagao da altura do leito ao longo do tempo. Valores instantdneos em tracejado e médios
em linha cheia.

A Figura mostra os resultados obtidos. Nesta figura, cada marcador na linha repre-
senta a simulagao de uma velocidade de entrada a partir da faixa reportada para o Caso 1.
Aqui, uma vez que bioparticulas apresentam uma menor densidade e maior diametro (com-
parando valores apresentados na Tabela com a massa especifica das particulas), era
esperado uma altura maior do leito a ser atingida em relacao a particulas sem o biofilme.
Este comportamento foi observado, verificando que o cédigo é capaz de produzir resultados
coerentes aos esperados para sistema liquido-sélido.

No entanto, como mencionado na Revisao Bibliografica, deve-se corrigir a forca de
arraste para bioparticula. Esta pode ser uma das razoes dos resultados preditos com
bioparticulas nao terem apresentado boa concordancia quantitativa com os dados experi-

mentais.

6.2 Investigacao das Equacoes de Fechamento

Conforme mencionado previamente neste trabalho, a abordagem Euleriana-Euleriana
requer a necessidade de equacoes de fechamento para estimar a transferéncia de quanti-

dade de movimento entre as fases. Além disso, ao contrario dos demais sistemas onde
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Figura 6.2: Altura de fluidizagdo para particulas e bioparticulas.

as forcas dominantes sao conhecidas, em sistema liquido-sélido nao héa investigagoes sufi-
cientes nesse sentido. Dessa forma, a seguir é investigada a importancia/necessidade de
se considerar a forca de sustentacao, a influéncia do coeficiente de restituicao sobre as
colisoes entre particulas e também a adequacao de diferentes correlagoes para a forga de
arraste para o escoamento liquido-sélido. Cabe ressaltar que nesse sistema a diferenca
entre as massas especificas das fases é relativamente pequena, o que o diferencia dos de-
mais sistemas (gas-liquido e gas-sélido), nos quais essa diferenga é muito maior. Ainda,
como nos casos considerados a massa especifica da fase dispersa é maior do que a da fase
continua, prosseguiu-se com a adequacao de modelos de arraste gas-sélido, para os quais a
fase dispersa também é a mais densa. Os modelos utilizados para a obtencao dos resulta-
dos apresentados a seguir encontram-se definidos na Tabela [5.1] As condigoes do Caso 1,

avaliadas nesta segdo, encontram-se definidas na Tabela [4.3]

6.2.1 Influéncia da Forca de Sustentacao

Em biorreatores de leito fluidizado, as bioparticulas permanecem suspensas (fluidiza-
das) no fluido devido a forga de arraste, associada com o movimento ascendente do efluente

(Grady Jr. et al, 2011; Rosa et al., 2017). Contudo, a for¢a de sustentagao também foi
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Figura 6.3: Concentracao de bioparticulas (a) desconsiderando, e (b) considerando a forga de sustentagao.

avaliada de forma a determinar sua influéncia na fluidodinamica. A maioria dos modelos

disponiveis para a for¢a de sustentacao foram desenvolvidos para escoamentos gas-liquido.

O modelo considerado aqui foi de [Legendre e Magnaudet| (1997) para escoamentos com

solidos.

A inclusao da forca de sustentacao associada a correlacao de Ergun resultou em um
padrao de escoamento muito diferente em relagao ao predito sem a forca de sustentacao,
como ser observado na Figura O escoamento pode oscilar dentro do biorreator, mas
junto as paredes, a velocidade é nula; e, a partir das paredes, a velocidade aumenta. As-
sim, a forca de sustentagao nao é nula nesta regiao: quaisquer particulas presentes sofrem
a acao desta forca, que é orientada na direcao do gradiente de velocidade. Como visto na
Figura [6.3h, sem a consideragao da forca de sustenta¢ao, houve uma maior concentragao
de bioparticulas proximo as paredes, o que promoveu um caminho preferencial de fluido
no centro do biorreator. A inclusdo da forga de sustentacdo causou um movimento das
bioparticulas que estavam proximo as paredes na direcao do centro do biorreator, tor-

nando o leito fluidizado mais homogéneo (Figura ) A magnitude deste movimento
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Figura 6.4: Influéncia da sustentacao na altura do leito fluidizado.

foi primeiramente reportado na literatura como sendo significativo para leitos fluidizados
liquido-sélido (Carlos e Richardson| 1968). Sem um caminho preferencial, o movimento
ascendente do fluido atuou sobre uma quantidade maior de bioparticulas, agora presentes
no seio do reator, as quais foram carregadas com o leito fluidizado, aumentando a sua
altura.

Em todas as vazoes consideradas, a inclusao da forca de sustentacao resultou em maio-
res alturas em relacao aquelas obtidas desconsiderando esta forca. Como pode ser notado
na Figura [6.4] nas menores velocidades (0,0146 e 0,0290 m/s), a for¢a de sustentagao teve
pouca influéncia na altura do leito. Ambas as simulagoes propiciaram variagoes similares
da altura do leito com a velocidade do escoamento. Por outro lado, o uso da correlacao de
Ergun, sem a consideragao desta forga, resultou numa menor inclinagao da curva para velo-
cidades acima de 0,0290 m/s. Em velocidades maiores, a influéncia da forca de sustentagao
foi mais representativa, alcancando alturas cada vez mais elevadas do que as obtidas sem
o uso da forca de sustentacao para velocidades maiores.

Apesar da influéncia da forca de sustentacao na fluidodinamica, a inclusao desta forca
nao foi suficiente para fornecer uma boa concordancia entre os valores simulados e os dados

experimentais das alturas de leito fluidizado.
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Tabela 6.2 - Influéncia das colisdes na altura do leito fluidizado.

Altura do leito [m]

Velocidade [m/s| | sem KTGF | e=0,6 | e=0,7 | e=0,8 | e=0,9
0,0146 0,2994 0,3067 | 0,3071 | 0,3075 | 0,3076
0,0290 0,3644 0,3716 | 0,3719 | 0,3722 | 0,3724
0,0405 0,4056 0,4205 | 0,4209 | 0,4215 | 0,4219
0,0579 0,4715 0,4939 | 0,4943 | 0,4952 | 0,4961
0,0782 0,5475 0,5702 | 0,5707 | 0,5712 | 0,5716

6.2.2 Influéncia das Colisoes entre Bioparticulas

As colisoes entre as bioparticulas também foram investigadas por meio da variacao do
coeficiente de restituicao, de forma a investigar o quanto da homogeneizacao na Figura|6.3
foi somente devido a forga de sustentacao. Devido a auséncia de um valor experimental para
o coeficiente de restituicao do carvao ativado, assim como para bioparticulas, diferentes
valores foram atribuidos para verificar a sua influéncia na expansao do leito fluidizado.

A Tabela apresenta as alturas de leito fluidizado obtidas para diferentes velocida-
des de entrada, tanto desconsiderando quanto considerando as colisoes entre biopariculas,
respectivamente, sem a inclusao do modelo KTGF ou incluindo este com a adogao de
diferentes valores para o coeficiente de restituicao na faixa de 0,6 a 0,9.

Os valores simulados obtidos com e sem o modelo KTGF indicaram que as colisoes entre
bioparticulas tiveram pequena influéncia (<5%), significando que, para as condigdes avali-
adas, o movimento das particulas calculado assumindo as colistes entre particulas forneceu
pequenos desvios a partir do movimento predito considerando as particulas apenas como
uma fase Euleriana. Mesmo assim, este efeito nao é desprezivel, o qual justifica a inclusao
do KTGF nas simulagoes. A partir da comparacao das alturas preditas com diferentes
valores para o coeficiente de restituigao é possivel verificar que este parametro tem pouca
influéncia na expansao do leito. Apesar de todos os desvios nas alturas serem positivos, a
maior alteracao observada foi de apenas 0,4214%, entre as alturas preditas usando valores
de coeficiente de restituicao de 0,6 e 0,9. Também nao foi observada nenhuma tendéncia
significativa em relacao a influéncia do coeficiente de restituicao a diferentes velocidades:
apesar da altura do leito aumentar com o incremento do coeficiente de restituicao, este

aumento ¢ insignificante. Considerando experimentos fisicos, a pequena influéncia do co-



88 Capitulo 6. Resultados e Discussao

eficiente de restituicao deve-se a existéncia de um liquido intersticial entre as particulas
solidas, o qual pode reduzir o efeito das colisoes entre as bioparticulas. De acordo com |Liu
et al. (2016)), na fluidizacao liquido-sélido, particulas interagem com o liquido ao redor,
levando a uma maior dissipacao de energia em nivel de particulas. Além disso, particulas
com pouca inércia, tais como as bioparticulas avaliadas aqui, podem ser facilmente influ-
enciadas pelo efeito do fluido intersticial. Assim, o modelo KTGF atuou de acordo com o
comportamento observado experimentalmente.

Uma vez que nao houve influéncia significativa do coeficiente de restituicao nos resul-
tados preditos para a altura do leito, outros parametros foram avaliados. Para o valor
de e = 0,8, o leito fluidizado simulado nas diferentes velocidades (Tabela apresentou
fragoes maximas de bioparticulas entre 0,31 e 0,51 (apenas na interface a fracao era de 5%).
Apesar da alta concentracao de sélidos, o uso do modelo KTGF resultou valores de © apa-
rentemente baixos (entre 5,63x107* e 3,60x107%) os quais, convertidos em flutuagoes de
velocidade das bioparticulas (Equagao , aponta para valores relativamente elevados,
entre 0,0411 e 0,1038 m/s. Desta forma, o modelo KTGF, considerando o coeficiente de

restituicao igual a 0,8, foi adotado nas simulagoes remanescentes.

6.2.3 Avaliacao da Modelagem da 'Turbuléncia

Uma vez que o biorreator possui largura relativamente pequena, verificou-se a neces-
sidade de avaliar a abordagem utilizada para estimar propriedades turbulentas junto as
paredes. Pode-se utilizar um modelo de turbuléncia junto com uma funcao de parede, que
possui a vantagem de necessitar menos refinamento nesta regiao, ou pode-se utilizar uma
malha mais refinada e resolver o escoamento junto a parede desde a sub-camada viscosa,
sem o uso de funcoes. Além disso, a turbuléncia pode afetar a distribuicao de particulas,
e com isso a altura do leito fluidizado. Por esta razao foi avaliado o uso de um maior
refino junto as paredes e empregado outro modelo de turbuléncia (SST k-w), visto que
modelos como o k-¢ nao tem boa predicao nesta regiao. Isto resultou numa malha com
maior quantidade de volumes de controle, que comparado com a malha 6tima, necessi-
tou de aproximadamente 50 vezes mais tempo de méaquina para realizagao das simulacoes,
considerando }l do reator.

Portanto, foram utilizados os modelos de turbuléncia k-e associado a funcao de parede,

e SST k-w calculando a camada viscosa para avaliar sua influéncia na predi¢ao da maxima
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tensao cisalhante do liquido (Equacao . Os resultados obtidos com estes modelos sao
apresentados na Figura (6.5, para diferentes velocidades e alturas. Pode-se notar que, para
a velocidade de 0,0146 m/s (Figura ), as tensoes cisalhantes preditas pelos modelos
ficaram muito proximas nas maiores alturas, onde ha menor influéncia do leito de bio-
particulas, exceto por pequenas diferencas préximo as paredes. Na menor altura, onde o
leito estd mais concentrado, as tensoes preditas ficaram préximas no meio do reator, mas
as diferencas aumentam com a proximidade da parede. Isto pode ser devido & abordagem
adotada (resolver ou modelar a sub-camada viscosa), mas estas diferengas também podem
ser devido ao refinamento utilizado: como o modelo SST k-w exige o uso de valores de
y-+ = 1 na sub-camada viscosa para evitar o uso de fungoes de parede, ha uma quanti-
dade maior de volumes em todo o biorreator, favorecendo a obtencao de resultados mais
precisos. Por outro lado, o modelo k-e¢ exige volumes de controle com y+ > 30 nesta
regiao, que resulta em uma malha mais grosseira porém adequada para o uso de fungoes
de parede. Para as velocidades 0,0405 e 0,0782 m/s (Figuras e [6.5k), observa-se um
comportamento similar, com tensoes similares no meio do reator, e diferencas significativas
proximo as paredes.

Como visto, ha diferencas nas predigoes obtidas com os diferentes modelos para a tensao
cisalhante, principalmente préximo as paredes. Por isto, também foram avaliados os valores
da tensao de cisalhamento exatamente na parede, obtidos utilizando as Equagoes[4.18/e[4.19)
para os modelos k-w e k-€, respectivamente. Estes valores sao apresentados na Tabela [6.3]
Nota-se que os valores de tensao ficaram muito mais elevados na parede quando resolvendo
o escoamento sem fungoes de parede, confirmando as tendéncias apresentadas na Figura|6.5|
Os valores elevados da tensao indicam gradientes elevados de velocidade préximo as paredes
(de acordo com a Equagao , o que afeta o perfil de velocidade do liquido. Mesmo com
diferencas na velocidade préxima as paredes, nota-se também que isto pouco afetou na
altura do leito fluidizado, os quais ficaram muito proximos com ambos os modelos. Desta
forma, verifica-se que o uso do modelo k-e com funcgoes de parede traz desvios aos demais
resultados obtidos, mas optou-se pelo uso deste devido ao menor tempo de simulacao,
mantendo a precisao nas alturas preditas para o leito fluidizado, conforme objetivo deste

estudo.
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Figura 6.5: Variagao da tensao cisalhante no leito em fungao da abordagem turbulenta, para diferentes
alturas nas velocidades de recirculacdo de (a) 0,0146, (b) 0,0405 e (c) 0,0782 m/s.
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Tabela 6.3 - Tensoes cisalhantes e altura do leito obtidas com diferentes modelos de turbuléncia.

velocidade | tensao na parede [N/m?] | altura do leito [m]

[m/s] k-e SST k-w k-e | SST k-w
0,0146 | 2,106x107° | 1,631x107* | 0,3074 | 0,3089
0,0290 | 4,331x107° | 1,754x10~* | 0,3722 | 0,3752
0,0405 | 5,035x1075 | 1,646%10~* | 0,4215 | 0,4259
0,0579 | 4,812x107° | 2,127x10* | 0,4952 |  0,5007
0,0782 | 6,513x107° | 4,387x1072 | 0,5712 | 0,5760

6.2.4 Avaliagcao dos Modelos de Arraste

As correlagoes de Haaland| (1983)), Ergun! (1952), Gidaspow et al.|(1983)), Gibilaro et al.
(1985) e Wen e Yu (1966) foram consideradas para avaliar sua influéncia na predicao das
alturas do leito para o Caso 1. Em todas as simulacoes, o modelo de Legendre e Magnau-
det| (1997) foi incluido para o célculo da forca de sustentacdo, devido a sua significativa
influéncia nos resultados apresentado na Secao [6.2.1]

Como pode ser observado na Figura[6.6] as alturas do leito fluidizado preditas utilizando
o modelo de Wen-Yu foram levemente maiores do que as alturas resultantes dos demais
modelos. A correlacao de Haaland resultou nas menores alturas do leito, o qual manteve-se
oscilando em torno de 0,26 m, indicando que a for¢a de arraste obtida com este modelo foi
insuficiente para promover a expansao do leito. Este resultado pode ser justificado devido
a desconsideracao do efeito de populagao neste modelo e, também pela auséncia de uma
interface bem definida das bioparticulas na abordagem Euleriana-Euleriana. Dentre as
demais, as alturas preditas com a correlagao de Gibilaro foi significantemente menor, com
desvios de 33,58 a 46,7% em relacao aos dados experimentais.

As alturas preditas utilizando as correlagoes de Ergun e Gidaspow ficaram bastante
proximas (Figura . Gidaspow estabeleceu o seu modelo a partir dos modelos de Ergun
e Wen-Yu, considerando cada modelo de acordo com a sua faixa de diluicao (Gidaspow
et al. [1983). De acordo com a Figura , a maior parte do leito encontra-se no regime
denso, justificando as alturas preditas usando as correlagoes de Gidaspow e Ergun ficarem
préximas.

A partir dos resultados obtidos, foi possivel observar que nenhum dos modelos prediz

satisfatoriamente a fluidizacao de bioparticulas. Comparando as alturas do leito fluidizado
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Figura 6.6: Alturas de leito fluidizado obtidas usando diferentes modelos de arraste.
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Figura 6.7: Alturas de leito fluidizado obtidas usando o modelo de Gidaspow para diferentes velocidades
de entrada: (a) 0,0146 m/s, (b) 0,0290 m/s, (c) 0,0405 m/s, (d) 0,0579 m/s, e () 0,0782 m/s. As linhas
brancas marcam 20% de sélidos, e as linhas pretas marcam 5%.
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experimentais com os resultados obtidos utilizando os modelos de Ergun e Gidaspow, os
desvios ficaram entre 30,51 e 33,63%. Ressalta-se que outras correlacoes da literatura,
calibradas para sistemas gas-liquido, por exemplo a correlacao de Schiller-Naumann, fo-
ram também avaliadas em um estudo preliminar. Estas forneceram predigoes piores, com

alturas menores do que as ilustradas na Figura

6.3 Modificacao de Modelos de Forca de Arraste

6.3.1 Aumento da Estimativa da Forca de Arraste

A partir dos resultados obtidos, os quais demonstraram a falta de precisao dos modelos
originalmente desenvolvidos para escoamento gas-sélido na predi¢ao do escoamento liquido-
solido com bioparticulas, foi verificada a necessidade de obter um modelo mais adequado.
Uma vez que as alturas preditas ficaram abaixo dos valores experimentais, primeiramente
foi verificado o quanto da forga de arraste deveria ser aumentada de forma a fornecer valores
melhores para as alturas do leito fluidizado. Para este proposito, foi decidido modificar o
modelo de Ergun, ja que este ¢ um modelo classico obtido para leito fixo e amplamente
utilizado para sistemas de leito fluidizado (Enwald et al., [1996]). Além do mais, como pode
ser observado na Figura [6.7], o leito fluidizado encontra-se no regime denso.

Foi decidido implementar uma correcao para toda a expressao de Ergun, por meio de
um fator constante, ao invés de cada termo (viscoso e cinético) isoladamente. Corregoes
para cada termo também sao encontrados na literatura para sistema gas-liquido (Finn e
Galvin,, 2017). No entanto, também é reportado na literatura que o coeficiente de arraste
para bioparticulas é proporcional ao coeficiente de arraste de uma esfera rigida e lisa
por um fator de 1,6 (Nicolella et all 1999), ou mesmo 2,3 para biogranulos (Saravanan e
Sreekrishnan, [2005). Desta forma, a correcao de arraste avaliada é expressa na Equagao 6.1}

na qual o fator n assume diferentes valores:

a? —
sl + 1’75W> (6.1)

Oéldg dp

Resultados da predicao das alturas do leito do Caso 1 mostraram que mesmo um

Mp =n (150

aumento de até 60% (n = 1,6, como o ajuste reportado para o coeficiente de arraste
para bioparticulas) nao foi suficiente para atingir uma boa concordancia com os dados

experimentais (Figura [6.8]). Assim, valores ainda maiores (n = 2, 5 e 10) também foram
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Figura 6.8: Alturas de leito fluidizado preditas utilizando a correlacdo de Ergun e fatores de correcao.

avaliados. Porém, os resultados preditos usando uma forca de arraste de 2 e 5 vezes maior,
mantiveram o mesmo comportamento dos resultados obtidos considerando uma forca de
arraste de 1,6 vezes maior. Dentre estes resultados, pode ser notado que a forga de arraste
5 vezes maior forneceu uma tendéncia muito similar aos dados experimentais. Um aumento
de 10 vezes da forca de arraste forneceu uma boa aproximacao quantitativa com os dados
experimentais em baixas velocidades. No entanto, seu incremento também resultou numa
pobre concordancia quantitativa e qualitativa para as velocidades maiores que 0,04 m/s.
A pobre concordancia obtida com o maior incremento da forca de arraste pode estar
relacionada ao fato de que esta alteracao, juntamente com o aumento da velocidade, resul-
tou numa forca de arraste tao elevada que as bioparticulas foram arrastadas para maiores
alturas. Assim, o leito ficou diluido nas maiores velocidades (Figura e a regiao con-
tendo 5% de bioparticulas (critério usado para definir a altura do leito) ficou situado em
uma altura menor do que a esperada, nao seguindo a mesma tendéncia das curvas obtidas

com os menores fatores de corregao.
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Figura 6.9: Expansao do leito predita utilizando o modelo de Ergun com n = 10, para as velocidades de
entrada de (a) 0,0146 m/s, (b) 0,0290 m/s, (c) 0,0405 m/s, (d) 0,0579 m/s, e (e) 0,0782 m/s. As linhas
pretas marcam 5% de sélidos.
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6.3.2 Dependéncia da Forga de Arraste com um Niimero Adimensional

Considerando que o incremento de 60% para a forca de arraste reportado na litera-
tura, assim como valores maiores atribuidos, foram inadequados para predizer as alturas
do leito fluidizado, uma segunda abordagem para ajustar o modelo foi adotado para simu-
lar o Caso 1. Um grande nimero de experimentos conduzidos com particulas isométricas
(particulas esféricas ou na forma de um poliedro regular) indicam que o valor do coefi-
ciente de arraste depende apenas do nimero adimensional de Reynolds e da esfericidade
(Turton e Levenspiel, [1986)). Dessa forma, o nimero de Reynolds da particula foi conside-
rado para o ajuste do modelo de arraste. Isto promove um aumento da forca de arraste
proporcional ao quadrado do ntimero de Reynolds, a qual pode ser relacionado a primeira
contribuicao inercial para a forga de arraste. Quando tanto a fracao volumétrica de sélidos
quanto o numero de Reynolds sdo pequenos, os efeitos convectivos e de “escudo” (shiel-
ding) contribuem para a forca de arraste. Estes valores variam de acordo com as condigdes
do escoamento, e para uma alta razao entre a concentragao de particulas e o nimero de
Reynolds, a forca relacionada ao efeito das interagoes hidrodinamicas entre particulas é
proporcional a Re? (Kanedal 1986)). [Hill et al| (2001) também reportaram este compor-
tamento para baixos nimeros de Reynolds. A necessidade de um melhor ajuste para a
forca de arraste também foi observada por conta dos resultados fornecidos pelo modelo de
Ergun, no qual o maior fator de correcao apresentou uma boa aproximagao com os dados
experimentais nas menores velocidades, mas aumentando erroneamente a forca de arraste
com o aumento da velocidade do fluido. Por outro lado, a velocidade relativa entre as fases
usada na Equacao [5.12| nao deve aumentar linearmente com a velocidade do fluido.

Um aumento com um valor de n = 10 forneceu uma boa concordancia a baixas ve-
locidades (até 0,04 m/s), como pode ser visto na Figura [6.8f Nos resultados obtidos
também foi observado que o nimero de Reynolds da particula (Re,) é aproximadamente
10 préximo a interface do leito, assim reforcando a hipdétese da dependéncia do arraste
com este numero adimensional. Dessa forma, o nimero de Re, local foi utilizado como um
fator de incremento para a correlacao original do Ergun. A correlagao avaliada é expressa

na Equacao 6.2

a2y U, — Up|a,p;
Mp = Re, 1502251 1, 75100 = 110001 2
p = Re, ( 50 Oéld% +1,75 i, ) (6.2)
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Figura 6.10: Simulagoes considerando o ajuste da forga de arraste utilizando o nimero de Reynolds da

particula como um fator de correcao.

Como pode ser observado na Figura [6.10], esta nova formulacao manteve as boas apro-
ximagoes entre os resultados experimentais e simulados para as menores velocidades, até
0,06 m/s.

Tanto o modelo de Ergun com o maior fator de corregao (n = 10), e o Ergun associado
com o numero de Reynolds da particula, foram capazes de predizer somente as menores
velocidades, mas falharam nas maiores velocidades. Com estes modelos, as maiores velo-
cidades resultaram em um leito fluidizado excessivamente diluido. Assim, foi avaliado se
o modelo de Gidaspow poderia ser uma alternativa adequada, uma vez que este considera
dois modelos em sua formulagao, de acordo com a concentracao/diluigao das particulas no
sistema: para regioes densas, a Equacao [6.2| é utilizada, caso contrario, em regioes diluidas
a forca de arraste é estimada a partir da Equacao (baseada no modelo de |Wen e Yu
(1966))).

’Up - U |0‘ppl
dyp

Os resultados obtidos a partir do ajuste do modelo de Gidaspow mostraram uma me-

Mp = RePZC’D f(a) (6.3)

lhora significativa em relacao aos resultados preditos com o ajuste do modelo de Ergun
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(Equacao , ambos considerando a influéncia do nimero de Reynolds da particula (Fi-
gura . A partir da velocidade de 0,06 m/s, os desvios observados com o modelo de
Ergun ajustado foram de até 12%, enquanto o uso do modelo do Gidaspow ajustado re-
duziu este desvio para 4%, em relacao aos dados experimentais. Ressalta-se ainda que,
apesar de algumas referéncias na literatura mencionarem que o modelo do Gidaspow pode
apresentar instabilidades numéricas devido a uma transi¢ao abrupta entre os modelos (Er-
gun e Wen-Yu), isto nao foi observado no presente estudo. A separagao do escoamento
em concentragoes densa e diluida, no modelo do Gidaspow, foi um fator decisivo para
a melhora dos resultados preditos quando considerado uma ampla faixa de velocidades,
reforcando a influéncia do grupo adimensional para a fluidizagao de bioparticulas.

Os resultados obtidos sugerem que a forca de arraste atuando na fluidizacao de bio-
particulas tem uma dependéncia extra do nimero de Reynolds. A correlacao de Ergun,
quando ajustada, forneceu melhores predicoes para as alturas de leito fluidizado, compa-
rado a correlacao de Ergun com o fator de correcao, com o incremento de dez vezes. A
correlacao de Gidaspow ajustada forneceu boa concordancia com as alturas experimentais
para todas as faixas de velocidade, sob as condicoes consideradas. Uma justificativa para
a boa predicao do modelo de Gidaspow, corrigido, pode ser também devido a presenca de

diferentes regimes de escoamento em operacao no reator afunilado.

6.3.3 Validacao do Ajuste Proposto

As condigbes remanescentes de Wu et al.| (2009)) (Tabela foram utilizadas para
validar o ajuste proposto. Primeiro, os casos com o mesmo TBR (com angulo de 2,5°)
foram simulados, considerando bioparticulas com diferentes espessuras de biofilme. Em
seguida, os casos com angulo de 5° foram também simulados. Os resultados obtidos sao
apresentados na Figura[6.11] no qual uma area sombreada corresponde & 15% de confianga,
na auséncia de informagoes sobre erros experimentais de Wu et al.| (2009).

Em geral, os resultados preditos nas simulagoes apresentaram boa concordancia quali-
tativa com os valores experimentais. Quantitativamente, as alturas preditas para os leitos
fluidizados também apresentaram boa concordancia. Observou-se que, apesar do ajuste ter
sido proposto para o Caso 1, a concordancia com as alturas experimentais foram ainda me-
lhores para o Caso 2 (Figura[6.11p), a despeito das diferentes densidades das bioparticulas.

Em ambos os casos, os maiores desvios relativos foram encontrados nas menores veloci-
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formado e medido.
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Tabela 6.4 - Re,, resultante da simulacao de cada caso, e desvios das alturas de leito experimentais.

Caso | pp/py | Re, (leito) | Re, (interface) | desvio [%] | desvio médio [%]
1 1,428 | 5,14 — 7,12 7,24 — 8,75 1,47 — 9,09 2,459
2 1,337 1 5,94 — 6,85 6,70 — 9,13 0,11 - 6,14 1,864
3 112240612 698| 693898 |413- 11,76 8,585
4 | 1425]403-720| 713-7.63 |865- 20,17 14,165
5 1,380 ]5,05-715| 7,37 -8,01 |0,58 — 18,96 13,018
6 1,316 | 5,53 — 6,82 8,06 - 7,85 |4,67—-22/11 11,221

dades. Os desvios foram maiores para o Caso 3 (Figura ) Ressalta-se que ha uma
grande diferenca entre as condicoes dos Casos 1 e 3: no primeiro, a espessura do biofilme
é de 38 um, enquanto no Caso 3 a espessura é de 146 pum, resultando na menor densidade
dentre todos os casos avaliados. Ambas as relagoes entre as densidades e os desvios sao
apresentados na Tabela [6.4]

Os Casos 1 e 4 apresentam condicoes similares: as faixas de velocidade avaliadas eram
muito préoximas e as bioparticulas tém praticamente as mesmas espessuras de biofilme, 38
e 39 um. Somente a geometria do biorreator foi diferente, com angulos de 2,5 e 5°. Assim,
esperava-se que os desvios permanecessem proximos. Contudo, houve uma diferenga maior
para o Caso 4 (Figura[6.11[d). O angulo maior no TBR de 5° forneceu uma maior redugao
da velocidade do liquido ao longo da altura do biorreator. Observou-se que as simulagoes
forneceram valores menores para a altura do leito fluidizado, quando comparadas as altu-
ras observadas no TBR com 2,5° (Caso 1), porém maiores do que os valores observados
experimentalmente, o que indica que a forca de arraste para este caso ficou superestimada.
Esta mesma tendéncia foi observada nas alturas simuladas para o Caso 5 (Figura [6.11k).
No entanto, o oposto foi observado para o Caso 6 (Figura ), no qual as alturas simula-
das ficaram abaixo das alturas experimentais. Cabe lembrar que as bioparticulas presentes
nos Casos 3 e 6 pertencem ao grupo A de Geldart, enquanto todas as demais pertencem
ao grupo B (Tabela , o que pode contribuir para os desvios observados.

Valores médios do nimero de Reynolds da particula no leito fluidizado e na sua interface
(com 5% de bioparticulas) sao apresentados na Tabela . Os valores presentes nesta
tabela representam valores médios de Re, no leito fluidizado e na interface do leito para a

faixa de velocidade de cada caso. Em todos os casos, hé variacoes no nimero de Reynolds
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da particula. A boa concordancia obtida nos Casos 1 e 2, em toda a faixa de velocidades
avaliada indica que o uso de um fator constante para o aumento da forca de arraste
pode nao ser adequado. Resultados preditos para o Caso 3, o qual apresentou a menor
razao de densidades, mostrou também uma boa concordancia com os dados experimentais,
demonstrando a adequacao da modificacao proposta para a forca de arraste. As alturas
preditas para os Casos 4 e 5 apresentaram os maiores desvios quando comparados aos
dados experimentais. Mesmo assim, todos os casos tiveram uma predicao com desvios
médios dentro de 15%.

Em geral, uma boa concordancia foi observada na predicao de todas as condigoes ex-
perimentais medidas por Wu et al.| (2009). Os desvios observados podem ser atribuidos

a.:

e imprecisoes nos valores das alturas obtidas experimentais;
e variacoes no desenvolvimento do biofilme, também acarretando em:

— ampla distribuicao de espessuras de biofilme;

— ampla variagao da densidade do biofilme.
e simulagoes comumentemente utilizam somente valores médios;

e rearranjo das particulas proximo ao ponto de minima fluidizagao pode também di-
ficultar a predigao das condigoes de minima fluidizacao no regime de escoamento
intermediario (Gibilaro et al., [1985), definido como 1 < Re,, < 100 (Nicolella et al.,
2000)).

Devido aos fatores mencionados, a correcao proposta neste estudo foi considerada ade-
quada para a predicao do leito fluidizado com bioparticulas sob diferentes condigoes ope-

racionais. [

! Parte dos resultados apresentados até aqui foram aceitos no dia 31 de Julho de 2018 e pu-
blicados na revista Powder Technology, v339, p.90-101, na forma de artigo intitulado Investiga-
tion of phases interactions and modification of drag models for liquid-solid fluidized bed bioreactors

(https://doi.org/10.1016/j.powtec.2018.07.102).
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6.4 Avaliacao Fluidodinamica

Nesta secao é apresentada a andlise dos resultados obtidos com o modelo proposto
(Gidaspow e adimensional). Primeiramente, a influéncia da simplificagao da geometria foi
avaliada. Posteriormente, andlises mais detalhadas de campos hidrodinamicos sao apresen-
tadas. Por fim, as caracteristcas hidrodinamicas que podem interferir no desenvolvimento

do biofilme sao consideradas.

6.4.1 Avaliacao da Hipétese de Simetria

Os resultados apresentados nas subsecoes anteriores foram obtidos adotando-se a hipdtese

de simetria, ou seja, utilizando %1 da geometria para a qual condi¢oes de simetria foram
aplicadas nas faces (Figuras e ) Esta simplificacao foi 1til para a obtencao de um
modelo de arraste, requerendo menor custo computacional. Para avaliar as condi¢oes hi-
drodinamicas do biorreator, a partir desta secao optou-se por apresentar resultados obtidos
na simulacao de uma geometria completa, sem planos de simetria.

Na Figura foram incluidas as predicoes da altura de fluidizacao no biorreator
completo, juntamente com as alturas obtidas considerando simetria, apresentadas na etapa
de validacao (Figura , do Caso 1). A finalidade foi de observar se nas condigoes
avaliadas o ajuste se mantém valido. De forma quantitativa, esta variacao entre as duas

predigoes ficou entre 3,5 e 5,0%, sendo que os resultados obtidos com o uso de ambas as

malhas apresentaram, em geral, boa concordancia com os valores experimentais.

6.4.2 Curvas de Fluidizacao

A partir desta se¢ao, todos os resultados do Caso 1 (exceto a tltima subsecao) foram
obtidos com a geometria completa.

Como apresentado na revisao, as curvas de fluidizacao diferem para coluna cilindrica
e afunilada. Na Figura e [6.14] sdo apresentadas as alturas do leito equivalentes &
diferentes velocidades. Foram consideradas as velocidades avaliadas por Wu et al.| (2009),
bem como velocidades inferiores. Nesta Figura observa-se a expansao do leito com o
aumento da velocidade. As menores velocidades sao apresentadas de forma mais detalhada,
em outra escala, na Figura , onde até 0,00146 m/s o leito encontra-se no regime fixo

(acompanhada do aumento da perda de carga); a partir da velocidade 0,00365 m/s o
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Figura 6.12: Altura de fluidizacao no modelo proposto para o Caso 1, com e sem simplificagdo geométrica

leito aparenta estar fluidizado. Uma vez que ha um acréscimo na altura do leito e uma
“aparente” tendencia da pressao para atingir um valor constante. Porém, observando as
maiores velocidade na Figura tém-se um aumento da altura com o decréscimo da
pressao.

Na Figura também é apresentada a perda de carga em funcgao da velocidade su-
perficial do fluido. Nesta, observa-se o mesmo perfil descrito por [Shi et al.| (1984) para
reatores afunilados (Figura , onde ocorre um aumento da pressao com o aumento da
velocidade. Ha um pico da pressao, o qual pode estar relacionado com a velocidade critica.
Posteriormente, observa-se um declinio desta com o aumento da velocidade, que tende para
um valor, mas nao chega a ficar estavel/constante. Dessa forma, os experimentos foram
conduzidos nessa regiao de declinio da perda de carga (a partir de 0,01458 m/s) — este
declinio também foi reportado experimentalmente. Nessas condigoes ha o regime de leito
parcialmente fluidizado, onde diferentes regimes (fixo/fluidizado) podem coexistir em um

reator afunilado.
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Figura 6.13: Curvas de fluidizacdo do Caso 1 sob velocidades reduzidas (até 0,0146 m/s). Os marcadores

indicam os valores simulados e o circulo representa o dado experimental.
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Figura 6.14: Curvas de fluidizacao do Caso 1 sob diferentes velocidades (até 0,0782 m/s). Os marcadores

indicam os valores simulados e os circulos representam os dados experimentais.
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Figura 6.15: Campos de velocidade média das bioparticulas, limitado pela velocidade de minima flui-

dizagao e velocidade terminal, para os casos com velocidade de entrada de (a) 0,0146 m/s, (b) 0,0290 m/s,
(¢) 0,0579 m/s, e (d) 0,0782 m/s.

6.4.3 Velocidades Caracteristicas no Leito Fluidizado Afunilado

Nesta secao, os campos de velocidade média das particulas foram limitados com as
velocidades de minima fluidizagao (0,001764 m/s) e terminal (0,058673 m/s) calculadas
com as Equacoes a . Como descrito por [Shi et al|(1984]), no reator afunilado ha

particulas que podem ultrapassar a velocidade terminal na regiao inferior. Dessa forma,

buscou-se evidenciar a presenca destas. A partir da Figura [6.15] observa-se que:

1. na menor velocidade ha uma pequena regiao com particulas que atingiram a veloci-

dade terminal, apenas proxima a entrada;

2. com o aumento da velocidade, essa regiao estd mais acentuada ao centro do reator,
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com a presenca de particulas que permaneceram na minima fluidizacao na regiao de

entrada;

3. observam-se velocidades de bioparticulas acima da velocidade superficial de entrada

de liquido, devido as regioes onde o fluido é acelerado;

4. nas maiores velocidades, é predominante a existéncia de particulas com velocidade

terminal até alturas elevadas, mesmo com decréscimo da velocidade no topo.

Uma vez observado que particulas que atingiram a velocidade terminal estao presentes
no reator, buscou-se analisar também a fragao volumétrica de particulas. Conforme a
Figura [6.16, nas menores velocidades, observa-se que o leito fluidizado permanece bem
definido na porgao inferior do reator. Segundo |Kunii e Levenspiel| (1991), o leito é denso
quando a superficie do leito esta definida — conforme observado na figura. Com o aumento
da velocidade, o leito permanece definido, apesar de um pouco menos concentrado na
superficie. Também foi observado que particulas sao arrastadas a partir da regiao de
entrada e, por isso, hd uma menor concentracao nesta. Na velocidade de 0,0782 m/s isto

foi acentuado, de modo que o leito atinge alturas mais elevadas (conforme jé observado na

Figura [6.10]).

6.4.4 Hidrodinamica das Fases

De acordo com a revisao, bioparticulas comumente estao na faixa de 1 < Re, < 100
(Nicolella et al., 2000). A partir da Figura observa-se a concordancia destes campos
simulados com o reportado em literatura. Considerando que o Re, leva em conta a veloci-
dade relativa entre as fases, um maior Re, indica uma maior diferenga entre as velocidades
das fases. Por esta razao, verifica-se os maiores valores de Re, na base e a sua diminuigao
ao longo da altura do biorreator. Estes valores aumentam com o acréscimo da velocidade
de entrada, atingindo um valor méximo de Reynolds da particula (Re,) igual a 23 na me-
nor velocidade, e 108 na maior velocidade localizados na base do biorreator. Em todos os
casos, observam-se valores de Re, de aproximadamente 10 no leito de bioparticulas. Cabe
lembrar que este valor de Re, ~ 10 no leito fluidizado ¢ o valor com o qual a forca de
arraste estd sendo aumentada. De modo similar, resultados obtidos com 7 = 10 também
forneceram resultados melhores para a altura do leito, quando comparado as predigoes

dadas por modelos disponiveis.
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Figura 6.16: Campo de fragao volumétrica média de bioparticulas, onde (a) é a condigdo inicial de méximo
empacotamento (velocidade nula), e os demais os casos com velocidade de entrada de (b) 0,0146 m/s, (c)
0,0290 m/s, (d) 0,0579 m/s, e (e) 0,0782 m/s.



108 Capitulo 6. Resultados e Discussao

Reynolds das
particulas

23,4

20,0

~— 15,0

— 10,0

5,00

(a) (b) (c) (d)

Figura 6.17: Campos de Reynolds da particula, para as velocidade de entrada de (a) 0,0146 m/s, (b)
0,0290 m/s, (c) 0,0579 m/s, e (d) 0,0782 m/s.
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Figura 6.18: Campos de Reynolds, para as velocidade de entrada de (a) 0,0146 m/s, (b) 0,0290 m/s, (c)
0,0579 m/s, e (d) 0,0782 m/s.

De forma andloga, o Reynolds da fase liquida também aumenta com o acréscimo de
diferentes velocidades (Figura . Na menor velocidade de entrada, observa-se que esta
predominantemente abaixo de 1000, exceto por uma linha central na regiao de entrada. De
um modo geral, como esperado nesse tipo de biorreator afunilado, a velocidade é maior na
base e diminui ao longo da altura. Isto é refletido pelo nimero de Reynolds, que apresenta
o mesmo comportamento. Nas maiores velocidades aplicadas, o leito é predominantemente
turbulento, podendo atingir Reynolds de 3800 na base, e entre 2000 e 3000 no topo do leito.
Desse modo, justifica-se o uso de um modelo para a turbuléncia, uma vez que encontra-
se na literatura a consideracao de regime laminar para a simulacao de leitos fluidizados

liquido-soélido.
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Figura 6.19: Campos de “zonas mortas”, destacadas na cor azul, para as velocidade de entrada de (a)
0,0146 m/s, (b) 0,0290 m/s, (c) 0,0579 m/s, e (d) 0,0782 m/s, em diferentes alturas.

O numero de Reynolds também ¢ indiretamente relacionado ao grau de mistura no
biorreator. Assim, é interessante avaliar a presenca de “zonas mortas” (Segao {4.5)), as

quais costumam ser relacionadas com bioprocessos e também foram reportadas como ca-

racteristica de reatores com secdo quadrada em relagdo a circular (Bello et all 2017). A

partir da Figura observa-se que nenhum dos casos, mesmo aqueles com Reynolds re-
duzido, apresentou regides significativas de zonas mortas (apresentadas em azul) no leito.
Apenas nas paredes isto ocorre, mas neste caso a velocidade é nula devido a condicao
de nao-deslizamento. Com base nas observagoes feitas para o campo de Reynolds (Fi-
gura , pode-se inferir que o movimento predominantemente turbulento no biorreator

minimiza a presenca de zonas mortas.

6.4.5 Influéncia da Hidrodinamica sobre Colisoes e Tensoes Cisalhantes

Nesta secao ¢ apresentada uma andlise qualitativa de trés parametros: a tensao de ci-
salhamento da fase continua, que refere-se a tensao entre porcoes de fluido com diferentes
velocidades, a temperatura granular (©), a qual é uma medida das flutuagdes de velocidade
das particulas (que podem ser significativas, conforme avaliado na Segéo, e a pressao

de solidos (pj,), a qual pode ser relacionada com colisdes entre particulas. Para esta andlise,
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os Casos 1 e 4, e Casos 3 e 6 (que possuem condigdes experimentais similares) foram com-
parados entre si, analisando resultados ja obtidos em simulacgoes considerando condicoes
de simetria. Os demais casos (2 e 5) nao foram comparados, por apresentarem diferen-
tes condicoes experimentais, como exemplo, diferenca na concentracao de substrato, que
poderiam interferir nas caracteristicas do biofilme. Como estes casos envolvem diferencas
na disponibilidade/limita¢do de substrato, hd grande influéncia na atividade microbiana,

invalidando quaisquer observagoes conclusivas entre estes casos (2 e 5).

Considerando os Casos 1 e 4 (Figuras e6.21)), pode-se observar que:

1. para menores velocidades a temperatura granular (©) é mais pronunciada na su-
perficie do leito. Estas também estao presentes em todo o leito com menor intensi-
dade. J4 a tensao de cisalhamento é maior na entrada do reator e proximo a parede,
e diminui ao longo da altura. Cabe ressaltar que os valores obtidos para a tensao de
cisalhamento nas paredes chega a ser 7 vezes maior, quando utilizando o modelo SST
k-w sem funcgoes de parede. No entanto, para comparacoes qualitativas, considerou-se

que estes resultados obtidos com o modelo k-¢ estao adequados;

2. com um aumento da velocidade, © nao estd mais pronunciado apenas na superficie
do leito, estando bem distribuido ao longo do leito, exceto na regiao de entrada.
A tensao de cisalhamento mantém o comportamento esperado, maior na entrada e

paredes.

3. nas maiores velocidades, ambos os parametros sao predominantes em todo o leito,

com maior intensidade na base.

Comparando com o Caso 4, observa-se um comportamento andlogo nas menores velo-
cidades. No entanto, nas maiores velocidades (acima de 0,05 m/s), uma menor intensidade
de ambos os parametros é observada para o Caso 4, o qual pode estar relacionado com o
angulo do reator, que foi aumentado para 5° enquanto o caso anterior era 2,5°. O efeito do
angulo do biorreator sobre © e 7 pode ser melhor observado considerando os Casos 3 e 6
(Figuras e , respectivamente), os quais apresentam velocidades maiores. Também
nota-se o aumento da intensidade de ambos os parametros com o incremento da velocidade.

Conforme a literatura, as colisoes e tensoes sao parametros relacionados ao controle

da espessura do biofilme, de modo que este nao cresca de forma demasiada. Por isso,
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Figura 6.20: Campos de temperatura granular e maxima tensdo cisalhante simuladas para as diversas
velocidades do Caso 1, com velocidades de entrada de (a) 0,0146 m/s, (b) 0,0175 m/s, (c) 0,0202 m/s, (d)
0,0233 m/s, (e) 0,0290 m/s, (f) 0,0405 m/s, (g) 0,0579 m/s, (h) 0,0725 m/s, e (i) 0,0782 m/s.
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Figura 6.21: Campos de temperatura granular e méxima tensao cisalhante simuladas para as diversas
velocidades do Caso 4, com velocidades de entrada de (a) 0,0145 m/s, (b) 0,0203 m/s, (c) 0,0262 m/s, (d)
0,0321 m/s, (e) 0,0437 m/s, (f) 0,0552 m/s, e (g) 0,0727 m/s.
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Figura 6.22: Campos de temperatura granular e maxima tensio cisalhante simuladas para as diversas
velocidades do Caso 3, com velocidades de entrada de (a) 0,0344 m/s, (b) 0,0492 m/s, (c¢) 0,0845 m/s, (d)
0,1194 m/s, e (e) 0,1458 m/s.
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Figura 6.23: Campos de temperatura granular e méxima tensao cisalhante simuladas para as diversas
velocidades do Caso 6, com velocidades de entrada de (a) 0,0351 m/s, (b) 0,0496 m/s, (c) 0,0755 m/s, (d)
0,0871 m/s, e (e) 0,1014 m/s.
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os Casos 1, 4, 3 e 6 foram avaliados nas condigoes hidrodinamicas mais préximas aquelas
utilizadas na formacao do biofilme, considerando como parametros a temperatura granular
(0), a pressao de solidos (p,) e a tensao de cisalhamento (7). Consderando os Casos 1
e 4, especificamente para as velocidades de 0,0233 m/s (Figura [6.201d) e 0,0262 m/s (Fi-
gura m:), respectivamente, nota-se uma similaridade entre os campos de © e 7 preditos,
o que explica a proximidade entre as espessuras de biofilme — 38 pym e 39 pym. Ainda,
avaliando a pressao de sélidos (Figuras e [6.24b) nota-se a mesma similaridade dos
campos, corroborando o efeito das colisoes na espessura do biofilme.

Considerando os Casos 3 e 6 (Figuras e ), as intensidades de tensao de ci-
salhamento (7) sdo mais elevadas para o Caso 3 em relacdo ao Caso 6. Os campos de
temperatura granular (0), que indica as flutuacoes de velocidade, mostram-se similares,
apresentando um valor maximo no topo do leito. Uma vez que valores mais expressivos
para © foram observados em uma regiao com menor concentragdo de particulas (5% em
volume), onde as colisoes devem ser menos intensas, buscou-se um parametro mais ade-
quado para a avaliagdo das colisoes entre particulas. Para tal, a pressao de sélidos (p,) foi
adotada. Avaliando-se este parametro, percebe-se uma certa similaridade entre os campos
(Figuras e ), exceto pela base do biorreator, onde a influéncia deste parametro
¢ observada no Caso 3, mas nao ocorre no Caso 6. Com isto, tanto a pressao de sélidos
quanto a tensao de cisalhamento sao mais pronunciadas no Caso 3. Dessa forma, os va-
lores de espessura reportados por [Wu et al| (2009) (146 e 86 um) estdo em desacordo
com os campos obtidos por CFD. Uma vez que, maior intensidade de colisoes e tensoes
resultariam em biofilmes mais finos, e menores intensidades em biofilmes mais espessos.
Talvez uma das razoes para as diferencas observadas nas predicoes seja a possibilidade
da espessura do biofilme ter variado ao longo dos ensaios hidrodinamicos (experimentais),
conforme também inferido por |Wu et al.| (2009). Essa hipé6tese é reforcada observando-se a
Figural6.11} para as condicoes experimentais destacadas em vermelho, nas quais o biofilme
foi desenvolvido, observou-se em geral uma excelente concordancia entre a altura do leito
predito numericamente e medido experimentalmente. Em algumas situagoes, a variagao
dos ensaios hidrodinamicos resultou em um aumento nos desvios entre estas alturas de
leito, o que sugere a interferéncia das condi¢oes hidrodinamicas sobre a manutencao do
biofilme, que nao foi medido experimentalmente e por isto nao pode ser incorporada as

simulagoes. Desta forma, reforca-se a necessidade de conduzir estudos experimentais mais
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controlados, visando corroboragao numérica.

Ainda de acordo com a literatura, |Wu et al.| (2009) apontam que uma maior expansao
do leito diminui as colisoes entre as particulas devido a maior distancia entre estas. Isto
nao foi observado nas simulagoes e pode estar relacionado ao fato que a expansao do
leito é acompanhada do aumento da velocidade, com isto aumentando a transferéncia de
quantidade de movimento em interagoes liquido-liquido (tensao cisalhante), bem como nas

interagoes sélido-sélido (maior frequéncia de colisoes entre particulas).
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Figura 6.24: Campos de pressao de s6lidos e méxima tensao cisalhante simuladas nas velocidades préximas
aquelas da formagao do biofilme, (a) Caso 1 (0,0233 m/s), (b) Caso 4 (0,0262 m/s), (c) Caso 3 (0,0344 m/s),
e (d) Caso 6 (0,0351 m/s).
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Conclusoes

Neste estudo, dois biorreatores anaerobio afunilado de leito fluidizado com secao qua-
drada foram simulados sob diferentes condigoes, de modo a avaliar o comportamento hi-
drodinamico. Todas as simulagoes foram conduzidas utilizando uma malha com baixo grau
de incerteza numérica, de forma a minimizar erros devido ao refinamento de malha.

A redistribuicao das bioparticulas ao longo da direcao radial causada pela forca de
sustentacao indica que esta forca é importante na modelagem deste sistema. Isto tornou
o leito mais homogeéneo e, como uma consequéncia, o leito fluidizado simulado alcangou
alturas mais elevadas. Verificou-se também que as colisdes entre bioparticulas, modelada
segundo o modelo KTGF, afeta o escoamento, alterando sensivelmente a altura predita
para o leito fluidizado. Apesar disso, diferentes coeficientes de restituicao apresentaram
pouca influéncia neste parametro.

Dentre as correlagoes disponiveis para o arraste, nenhuma das consideradas (Ergun,
Gidaspow, Wen-Yu e Gibilaro) foi capaz de predizer as alturas do leito fluidizado afunilado
com bioparticulas, sob as condigoes avaliadas. Esta ¢ uma das principais observagoes do
presente estudo. Simulagoes numéricas forneceram melhor concordancia para as alturas
do leito fluidizado somente com um aumento na forca de arraste. Dentre as alternativas
avaliadas, o uso do modelo de Gidaspow ajustado foi um fator decisivo para a melhoria dos
resultados preditos para uma ampla faixa de velocidades, demonstrando uma dependéncia
extra com o nimero de Reynolds da particula.

As curvas de fluidizagao obtidas com o modelo validado indicam que o estudo foi condu-
zido no regime de leito parcialmente fluidizado, onde regimes fixos e fluidizados apresentam-
se de forma concomitante, sendo caracteristico em se¢ao/geometria afunilada.

Esta geometria também acarreta em outra particularidade corroborada numericamente,
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na qual as bioparticulas podem atingir velocidades superiores a velocidade terminal na
regiao inferior do reator. Apesar de haverem bioparticulas com velocidade acima da ter-
minal, o leito ainda mantém-se definido, principalmente nas menores velocidades.

Com relacao aos campos de Reynolds, observou-se uma grande variagao do seu valor
ao longo da altura do reator, bem como entre os diferentes casos simulados. No entanto,
em nenhuma das condicoes foi observada presenca significativa de “zonas mortas”.

As colisoes entre particulas e tensao de cisalhamento, as quais sdo parametros relaci-
onados a manutencao da espessura do biofilme, foram avaliadas qualitativamente. Estas
indicam que ambos os fenomenos ocorrem de forma concomitante, com maior intensidade
com o aumento da velocidade superficial de entrada. Desta forma, uma maior expansao do
leito nao esta diretamente relacionada com menor incidéncia de colisoes entre particulas,
como reportado pela literatura. No entanto, a intensidade de ambos os parametros podem
ser atenuados com o aumento do angulo do reator, se este for de interesse, uma vez que, o
espessamento do biofilme pode ser mantido pelas tensoes/colisoes.

Por fim, a despeito das dificuldades inerentes a aplicacao da técnica de CFD, esta de-
monstrou capacidade de fornecer dados relevantes para um melhor entendimento do com-
portamento de sistemas complexos. Diversas simulagoes foram necessarias para estabelecer
um modelo adequado, com o qual foi possivel obter dados completos da hidrodinamica do
biorreator. O comportamento deste sistema complexo pode entao ser avaliado em diferen-

tes condigoes operacionais, o que é util na definicao de condicoes adequadas ao processo.
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Figura A.1: Alturas de leito fluidizado em TBRs sob diferentes condigoes de operagao 1 2009).
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