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Resumo. Apresenta-se um estudo inicial de modelagem matematica e ssimulacéo numérica de
escoamentos bifasicos gas-solidos aplicada a processos de fluidizacdo, particularmente a
leitos circulantes. SAo descritas brevemente a formulagdo tedrica do modelo das duas fases e
a metodologia numérica usada para solucdo deste modelo. Finalmente sdo apresentados
resultados de simulacéo numérica de leitos circulantes.
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1. INTRODUCAO

A fluidizacdo géas-solidos tem variadas aplicacGes industriais entre as quais incluem-se as
indUstrias do petréleo, quimica, metallrgica e de geracdo de energia. Reatores de leito
fluidizado sdo amplamente utilizados na combustdo de carvao para geracéo termoelétrica de
energia em larga escala, e no cragueamento catalitico do petréleo para a producéo de gasolina
e outros derivados.

Os combustores de leito circulante tém emergido como uma opcao promissora para a
geracdo de energia em caldeiras de queima de carvéo e de gasificagcdo de biomassa. Existemn
muitas vantagens na utilizacao destes combustores, tais como: a flexibilidade no combustivel, a
grande eficiéncia da combustdo, a ampla faixa de carga, as baixas emissdes de Oxidos de
nitrogénio e enxofre NO, e SO,, e aboataxa de recirculagdo do material no tubo ascendente.

O leito circulante denomina-se a segunda geracdo de combustores de leito fluidizado (Tsuo,
1989).

No entanto, a tecnologia de fluidizacdo gés-sblidos apresenta ainda problemas a serem
resolvidos, tais como: a forte erosdo das superficies internas ao leito, dos tubos de troca de
calor, etc., assim como a possivel blocagem das particulas finas no tubo ascendente. Além
disso, devido a sensibilidade do escoamento fluidizado a escala e as condi¢cdes operacionais, 0
processo de escalonamento torna-se extremamente complexo (Ding, 1990).

Os estudos hidrodindmicos podem contribuir de forma significativa para o melhor
conhecimento e solucéo desses problemas. A estrutura do escoamento multifasico em colunas



de leito fluidizado circulante é bastante complexa, caracterizada por grandes variacbes da
fracdo volumétrica de sdlidos ao longo do tubo ascendente, pela formacdo e dissipacdo de
aglomerados de particulado e pela grande recirculacéo de solidos na coluna do leito. Essas
complexas condigbes de escoamento provéem um intenso contato superficial entre gases e
solidos, garantindo as atas taxas de reacd0 necessarias aps processos reativos. O
conhecimento da hidrodindmica do processo € entdo de grande importancia para que 0s
parametros reativos e de transporte de massa no reator possam ser estabelecidos.

A modelagem matematica dos processos de fluidizacdo gas-solidos representa uma
ferramenta auxiliar para a minimizagdo dos esforcos experimentais requeridos no
desenvolvimento de instalagbes industriais. A experimentacdo e o desenvolvimento de
prototipos sdo as ferramentas principais no projeto de qualquer processo industrial em
engenharia. No entanto, os procedimentos de modelagem matematica e simulacdo numérica
estdo em constante desenvolvimento contribuindo de forma crescente para uma melhor
compreensdo de processos e fendmenos fisicos. Além disso, os modelos do processo de
fluidizacdo necessitam, para sua vaidacdo, de medicOes experimentais complexas de dificil
execucdo. Assim, o desenvolvimento de modelagem também representa um estimulo ao
desenvolvimento de novas técnicas e métodos experimentais.

O objetivo deste trabalho é apresentar um estudo inicial desenvolvido sobre modelagem
matemética e simulagdo numérica de um escoamento bifasico gas-sdlidos num leito circulante.

2. FORMULACAO TEORICA

O sistema de equactes diferenciais parciais (EDP) utilizado na modelagem matemética foi
formulado usando 0 modelo das duas fases separadas. Este modelo congtitui uma das
formulacBes principais das equacdes de campo macroscopicas para escoamentos bifésicos.

O modelo é formulado considerando cada fase em separado, em termos de um sistema de
equacbes de conservacdo de massa e quantidade de movimento para cada fase
respectivamente. As equacOes de campo apresentam termos de interacdo interfasicos que
especificam o transporte de massa e quantidade de movimento através da interface entre as
fases.

A formulacdo do modelo das duas fases € desenvolvida pelo procedimento mostrado na
Fig. 1 (Enwad et al., 1996). Inicidmente desenvolve-se balangos integrais de massa e
guantidade de movimento para um volume de controle fixo que contenha as duas fases. Aplica-
se entdo os teoremas de Leibniz e de Gauss reduzindo-se o balanco integral a dois tipos de
equactes. as equacdes locais instantaneas para cada uma das fases, e as equacdes de salto
locais instantaneas na interface, que representam a interacéo entre as fases na interface. Aplica-
se entdo o procedimento de médias de Euler as equactes locais instantaneas, eliminando-se as
flutuagdes locais instanténeas do escoamento. Como resultado desse procedimento surgem
novas variavels nas equacdes de campo relacionadas aos termos de interacdo na interface. Em
seguida aplica-se leis de fechamento com o objetivo de modelar os termos ndo conhecidos nas
equacdes de balanco. Por fim formula-se condicdes iniciais e de contorno. A seguir apresenta-
se uma breve discussdo relativa ao procedimento para obtencdo do modelo das duas fases.

2.1 Equacdeslocaisinstantaneas

A importancia das equacdes locais instantéaneas reside no fato de que constituem a base
fundamental para todos os modelos bifasicos obtidos a partir de procedimentos de médias. De
fato, quando cada sub-regido limitada pelas interfaces é definida como um continuo, a
formulacdo local instanténea assume caracter de extremo rigor matemdtico. Assm é



recomendavel que todos os modelos de escoamentos bifasicos sggam desenvolvidos a partir
desta formulagdo, aplicando-se algum procedimento de médias. Além disso, as equacdes locais
instanténeas permitem a modelagem direta de escoamentos separados (estratificados, de
peliculas, anulares) de ampla aplicacéo industrial, por exemplo nos processos de ebulicéo e
condensacao (Ishii, 1975).

balanco integral de massa, quantidade
de movimento e energia
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Figura 1l - Procedimento geral para a formulacdo do modelo de duas fases (Enwald et al.,
1996).

2.2 Procedimento de médias

A importancia do processo de médias € que através dele eliminam-se as flutuactes locais
instantaneas de um escoamento multifasico, possibilitando a obtencéo de parametros médios de
movimento e propriedades do escoamento. Assim modela-se 0s aspectos macroscopicos do
escoamento, de maior interesse em engenharia (Ishii, 1975). Através do procedimento de
médias obtém-se as equactes médias conservativas que, aplicadas em conjunto com as leis de
fechamento e condic¢Bes iniciais e de contorno, possibilitam a simulacdo do escoamento
multiféasico.

2.3 Leisdefechamento

As leis de fechamento permitem modelar os termos ndo conhecidos nas equacdes

conservativas médias de balanco. As leis de fechamento séo classificadas em trés tipos:

1. Leis congtitutivas — relatam as propriedades fisicas das fases andisadas utilizando
dados experimentais ou axiomas. Através das leis constitutivas sdo modelados o tensor
das tensfes viscosas, a viscosidade dindmica, a viscosidade volumétrica e a pressao
paratodas as fases.

2. Leis de transferéncia — equacbes empiricas que descrevem as diferentes interaces de
interface entre as fases. Através das leis de transferéncia modela-se, na interface, o
transporte de quantidade de movimento considerando o arrasto na interface em funcéo
da velocidade relativa entre as fases.

3. Leis topoldgicas — descrevem a distribuicdo espacial de uma variavel especifica do
escoamento (por exemplo, num escoamento bifasico).



Um resumo da aplicacéo das leis de fechamento a um escoamento bifasico géas-sdlidos é
apresentado em Enwald et al. (1996).

2.4 Modelo das duas fases

O modelo das duas fases é obtido através da aplicacéo, ao sistema geral fechado de EDP,
das condicdes iniciais e de contorno apropriadas. Estas condi¢des sdo definidas em funcdo da
geometria, das interacdes fisicas das fases com os contornos do sistema, de consideracdes de
simetria e do estado inicial no dominio fisico considerado. Como exemplo do modelo das duas
fases aplicado especificamente a um escoamento hiféasico gas-solido, apresenta-se a seguir o
modelo hidrodinamico B (Gidaspow, 1994), baseado no procedimento cléssico, acima
descrito. Este modelo B é utilizado pelo grupo de pesguisa do lllinois Institute of
Technology/Argone National Laboratory (II'T/ANL), (Tsuo, 1989).

Equacbes conservativas e congtitutivas do modelo hidrodinamico B do I1T/ANL. O
sistema de equagdes apresentado a seguir € obtido aplicando a metodologia anteriormente
descrita além das seguintes hipéteses simplificativas. escoamento bifasico ndo reativo sem
transferéncia de massa na interface; escoamento laminar e isotérmico para ambas as fases, as
guais sdo consideradas meios continuos, particulado homogéneo caracterizado por apenas um
didmetro médio de particula d, (m); e finAmente considera-se as fases como fluidos
Newtonianos.
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Nas equagdes anteriores Ug, Us, pg, € ps S0 as velocidades médias (m/s) e as densidades
do gés e do solido (kg/m®) respetivamente; ay € a fracio de vazio e as € a fracdo volumétrica
da fase sOlida; P é a pressdo termodinamica ou pressdo do gas (Pa). O tensor das tensbes
viscosas para o gas e o0 solido é representado por 14 e s, (Pa) respectivamente. g representa a
aceleraco da gravidade (m/s”), G o modulo de elasticidade do solido (N/mf)e B a funcéo de
arrasto na interface (kg/m’s). Cps caracteriza o coeficiente de arrasto para uma particula num
meio infinito, Re, 0 numero adimensional de Reynolds com base em d,, e @ a esfericidade da
particula. Na EQ.(10) ik significa a viscosidade dinamica de ambas as fases (Pa.s), onde o
indice k representa o indice da fase. Finalmente R, é a constante dos gases ideais para 0 ar
(kJYkgK), 0 representa a derivada parcial com respeito a uma variavel dadaet o tempo ().

3. METODOLOGIA DE SOLUCAO NUMERICA

No presente trabalho utiliza-se o codigo computacional MULTIFIX desenvolvido por
Syamlal (1985). Este codigo computacional € uma extensdo do codigo K-FIX, iniciamente
desenvolvido por Rivard & Torrey (1977) (apud Syamlal, 1985) para escoamentos gas-liquido,
e posteriormente adaptado por Ettehadieh (1982) para modelar escoamentos gas-solidos. O
codigo K-FIX baseia-se no método numérico desenvolvido por Harlow & Amsden (1975) o
gual € uma extensdo do método implicito e continuo de Euler (I1CE), desenvolvido por Harlow
& Amsden (1971). O cddigo K-FIX constitui a base dos cddigos posteriores desenvolvidos no
[I'T/ANL para simulacéo de escoamentos multifasicos gas-solidos.

Optou-se pela aplicacdo do codigo computacional MULTIFIX modificado, seguindo o
trabalho de Tsuo (1989), e introduzindo o procedimento VSSCG proposto por Ding (1990)
para calcular o tensor das tensdes viscosas da fase gasosa. Esse procedimento foi adotado para
cacular as tensdes viscosas de ambas as fases, com as tensdes viscosas da fase solida
determinadas de forma similar através do procedimento V SSCS.

As equactes do modelo hidrodindmico sdo discretizadas em diferencas finitas de acordo
com o método numérico de solucdo implicita de problemas multifasicos proposto por Harlow
& Amsden (1975). Neste método as equagdes de conservacdo da massa (1), (2) sdo
discretizadas implicitamente, porém as equactes de conservacado da quantidade de movimento



(3), (4) sdo discretizadas mediante uma técnica mista, explicita-implicita. Os termos associados
a pressdo do fluido, a pressdo do sdlido e a transferéncia de quantidade de movimento na
interface sdo discretizados implicitamente, e o0s termos restantes sdo discretizados
explicitamente. Os célculos sdo desenvolvidos usando uma malha computacional composta de
células fixas num espaco bidimensional (malha Euleriana). Neste caso as variaveis escalares séo
localizadas no centro da célula computacional e as variaveis vetoriais nas fronteiras.

3.1 Detalhesda técnica de solucao

A seguir apresenta-se brevemente a técnica de solucdo numérica. Para resolver as
equacOes discretizadas em diferencas finitas, utiliza-se procedimento iterativo. As equacoes
discretizadas de conservacdo da quantidade de movimento, expressam-se em forma matricial
como segue
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A equacdo de continuidade para a fase gasosa, escreve-se como
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sendo D/ o residuo da equacdo de conservacdo da massa da fase gasosa (kg/m°), o qual deve
ser igual a zero para se atingir convergéncia absoluta. Os subindices r e z representam as
direcOes radial e axial respectivamente, da mesma forma que os subindicesi ej. Osindicesn e
n+1 representam os valores calculados nos niveis de tempo t e t + At respectivamente. Para
resolver as equagtes em diferencas finitas a pressdo em cada celula computacional € corrigida
iterativamente até que D/ satisfaca o critério de convergéncia. O processo iterativo é
executado até que o critério de convergéncia sgja atingido em todas as células computacionais.

Detalhes do procedimento iterativo. Os detalhes do procedimento iterativo sdo 0s
seguintes:

S&o calculados os termos explicitos convectivos " (a, p U, ) e la oV )

Calcula-se os coeficientes de arrasto (termos explicitos).
Estima-se as velocidades num nivel de tempo n+1 usando as Egs. (14) e (15).
Cadlcula-se o coeficiente )/ de forma aproximada pela seguinte relagéo
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onde C/ € a velocidade do som no ar (nVs). O coeficiente ni representa as derivadas de
residuo D/ com respeito a pressdo e é obtido analiticamente a partir das equagdes de
conservacdo da quantidade de movimento.

5. O valor da pressdo é corrigido iterativamente. A correcdo da pressdo € efetuada em cada
célula computacional até que sgja atingido o critério de convergéncia, ou até que o nimero
de iteragbes sgja maior que um maximo especificado. O processo iterativo continua até que
toda a malha computacional seja percorrida. Se néo for atingido o critério de convérgencia
em algumas das células computacionais, o ciclo € repetido. O nimero de ciclos de calculo é
restringido pelo nimero externo de iteracoes.

4. SIMULACAO NUMERICA DE UM LEITO CIRCULANTE
A seguir apresenta-se resultados de simulagdo numérica do tubo ascendente de um leito

circulante segundo as condi¢des e geometria especificadas na Fig. 2. Utiliza-se 0 modelo B do
(II'T/ANL).

Dados da smulacéo:
< » Diametro das particulas: d, = 520 pm
« 762cm P Densidade do sdlido: ps = 2620kg/m®
< > Velocidade méssica do sdlido: Gs = 24,9 kg/(sm?)
— Viscosidade do sdlido: ps = 0,509 Pas
CondigBesiniciais.
Tubo ascendente sem slido
P=101,325 kPa
T=300K
Condi¢Bes de contorno na entrada:
Vs = 0,386 m/s
Vg=4,979 m/s
os=0,0246
A;;bgm 55m P=121,590 kPa
e T=300K
CondigBes de contorno na saida:
Condi¢&o de continuidade
of
—=0 (18)
0z
ondef pode ser ag, Ug OU Us
Presséo fixa: P= 101,325 kPa
CondigBes computacionais.
r or=0,381 cm
b Gy & dz=7,62cm
} 4 + } ot =0,0005 s
NUdmero de nés: (12x75) = 900
762cm Temporeal decélculot=48s

Figura 2 - Geometria e condicdes iniciais e de contorno usadas na smulacéo do sistemade
transporte do 11T apresentado em (Luo, 1987) e em (Tsuo, 1989).

A Fig. 3 mostra os contornos de fracdo volumétrica de solidos no tubo ascendente. Nessa
figura, quanto menos intenso o0 tom de cinza maior a fragdo volumétrica de solidos. Observa-se
a formacdo e disspacdo de aglomerados, formando-se o primeiro aos 1,5 segundos
aproximadamente. Os resultados mostrados na Fig.3 sdo qualitativamente semelhantes aos
obtidos por Tsuo (1989), que modelou mesma instalagdo utilizando coordenadas
cartesianas.

Na Fig. 4 apresenta-se a variacdo da velocidade méssica da fase solida, Gs, (kg/mPs) em
funcdo do tempo. Esse valor temporal de Gs é obtido por integracdo sobre toda a érea
transversal do leito na altura correspondente a 5,3 metros a partir da entrada. O grafico mostra



0 comportamento classico de um leito circulante, que apresenta oscilagdes de baixa freqiéncia
(cerca de 0,2 Hertz) como reportado na literatura (Tsuo, 1989). Os resultados da simulacéo
apresentam boa concordancia com o valor médio experimental de G obtido por Luo, (1987).
No intervalo de tempo considerado ndo observa-se a tendéncia ao estabelecimento de um
regime estacionario bem definido.

z
H r

t=05s t=10s t=15s t=20s t=25s t=3,0s

t=35s t=40s t=45s t=50s t=55s t=6,0s

Figura 3 - Perfis do contorno da fracéo volumétrica de solidos em funcéo do tempo.

A Fig. 5 mostra os perfis simulados e experimental da variacdo radial da velocidade local
axial para ambas as fases. No caso da fase gasosa 0 modelo apresenta desvios significativos
dos resultados experimentais obtidos de Luo, (1987). Para ambas as fases as curvas simuladas
mostram um comportamento irreal proximo ao centro da coluna, o que possivelmente deve-se
a adocdo do sistema de coordenadas cilindricas com simetria radial. Tal fato sugere a
incorrecdo desta condicdo de contorno neste tipo de simulacdo. Observa-se que apesar dos
dados smulados terem sido integrados para diferentes intervalos de tempo, os resultados



mostram tendéncias similares. Esse fato merece destague posto que este tipo de escoamento é
caracterizado por grandes flutuagbes dos campos de velocidades e nunca chega a atingir a
condicdo de um escoamento estacionario.
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Figura4 — Velocidade méssica do solido Gs em funcéo do tempo na altura de 5,3 metros. [O
valor médio experimental de Gs é 24,9 kg/n’s, (Luo, 1987)].
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Figura5 — Velocidade axial local média no tempo, para as fases gasosa e solida,
respectivamente. [ « experimental (Luo, 1987), simulacdes para diferentes intervalos de tempo:
x 10a15seg., v 10220 seg., © 10225 seg., ~ 10230 seg., 0 10 &35 seg., 0 10 840 seg.].

5. COMENTARIOSFINAIS

Observa-se qualitativamente na Fig. 3 que a hidrodinamica do escoamento bifésico gas-
solidos numa coluna de leito circulante é bastante complexa, caracterizando-se por grandes
variacOes radiais e axiais da concentracéo de solidos, e pela fregliente formagdo e dissociacéo
de aglomerados sdlidos que escoam de forma ascendente e descendente.

Nas Figs. 4 e 5 comparase resultados de simulacdo obtidos através do modelo
matemético usado (modelo B) com resultados experimentais. Observa-se grandes diferencas



entre os resultados comparados. Isto € devido possivelmente as simplificagdes adotadas no
modelo assim como as condicdes de contorno e geometria adotadas na simulacéo que diferem
das condicdes reais de operacdo da instalacdo simulada. Além disso agrega-se as incertezas
contidas na obtencdo dos resultados experimentais apresentados, o que é préoprio das medicoes
experimentais em escoamentos multifésicos. Portanto pode-se afirmar que ainda existem
muitos aspectos fisicos proprios do processo a serem pesguisados, tais como: o caculo dos
termos de transferéncia de quantidade de movimento na interface, a modelagem da turbuléncia
em ambas as fases nas regides dispersas do leito, a determinacdo da denominada presséo do
solido, que congtitui em s, um conceito fisico bastante abstrato. Mencione-se ainda 0s
problemas matematicos e numéricos que caracterizam a solucdo destes sistemas de equactes
diferenciais parciais quase lineares que descrevem a hidrodindmica dos escoamentos hifasicos
gés-solidos. Uma descricdo mais detalhada do trabalho apresenta-se em Cabezas, (1999).
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MATHEMATICAL MODELING AND NUMERICAL SIMULATION OF THE GAS-
SOLIDSTWO-PHASE FLOW IN A CIRCULATING FLUIDIZED BED

Abstract. An initial study is presented regarding mathematical modeling and numerical
solution of gas-solids two-phase flows in fluidization processes, particularlly in circulating
fluidized beds. A theorical formulation of two-fluid model and a numerical metodology used
in the solution of the model are shortly described. Finally, results of numerical ssimulation in
circulating fluidized beds are presented.

Key-Words. Two-fluids model, numerical modeling, two-phase gas-solid flow, circulating
bed.



