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Resumo. O estudo da transferéncia de calor em meios porosos, percolados por fluidos na dire¢do
axial, tem despertado o interesse de pesquisadores em varios ramos da ciéncia e tecnologia, por
sua aplica¢do em processos de filtragdo, destilag¢do, absor¢do e adsorsdo em colunas recheadas,
secagem e reagoes cataliticas em leitos fixos e fluidizados, para promover reagoes cataliticas
heterogéneas (gds-solido) exotérmicas ou endotérmicas. Solugoes analiticas ou numéricas da
equacdo da difusdo/convecgdo de calor em reator de leito fixo tém sido reportadas na literatura,
contudo, os estudos estdao limitados ao uso de geometria cilindrica e poucos sdo os trabalhos que
assumem condi¢oes de contorno para o fluido na entrada do reator e propriedades termofisicas
variaveis. Neste sentido, este trabalho tem como objetivos apresentar um modelo pseudo-
homogéneo tridimensional em regime permanente para descrever a distribui¢do de temperatura no
interior de um reator de leito fixo com geometria cilindrica eliptica incluindo os efeitos de geragao
de energia proveniente de uma reag¢do quimica. A equagdo da energia aplicada ao meio poroso e
escrita em coordenadas cilindricas elipticas foi discretizada numericamente usando o método dos
volumes finitos. O esquema de interpolagdo WUDS foi usado para os termos convectivos com uma
formulagao totalmente implitica. Resultados numéricos da distribui¢do de temperatura no interior
do reator sao mostrados e analisados. Dos resultados obtidos pode-se concluir que: existe uma
dependéncia da temperatura adimensional com as coordenadas, radial, angular e axial, no entanto,
os maiores gradientes de temperatura existem na dire¢do radial; nas regioes pontiagudas, os
gradientes de temperatura sdo mais pronunciados, e que nenhum efeito expressivo do termo de
rea¢do quimica na distribui¢cdo de temperatura foi observado.
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1. INTRODUCAO
O estudo da transferéncia de calor em meios porosos, percolados por fluidos na direcéo axial,

esta presente em varios ramos da ciéncia e tecnologia. Esse interesse advém segundo Freire (1979),
de estarem 0S meios porosos presentes tanto na natureza (solos e plantas, por exemplo) quanto na



maioria das operagdes unitérias empregadas na Engenharia Quimica, como: filtracdo, destilacéo,
absorcéo e adsorcdo em colunas recheadas, secagem e reagbes cataliticas em leitos fixos e
fluidizados.

Andrigo et a. (1999) afirmam que os leitos fixos de particul as cataliticas sdo os tipos de reatores
mais largamente usados na indUstria para promover reagdes heterogéneas (gas-solido) na produgdo
de intermediérios e produtos quimicos béasicos. Nos ultimos anos, os reatores de leito fixo também
vém sendo crescentemente usados para tratar substancias toxicas e prejudiciais aos Seres vivos e ao
ambiente: a remocdo de 6xidos de nitrogénio de chaminés de centrais €elétricas e purificacéo de
efluentes gasosos de escapamentos automotivos representam sem dlvida as aplicagcbes mais
amplamente empregadas.

Vé&rios estudos de transferéncia de calor e massa acompanhados por reacdo quimica em um
reator catalitico de leito fixo tém sido reportados na literatura, cada um com sua condicéo de
operacao e hipdteses particulares.

Entre esses trabalhos destacamos alguns que acompanham o perfil de temperatura na saida do
reator (Andrigo et al., 1999; Burgharrdt et al., 1999; Rodrigues e Ferreira, 1990; Balakotaiah et a.,
1999, Koning e Westerterp, 1999; Wang et al., 2003).

Burgharrdt et a (1999) estudaram a influéncia de uma reacéo de primeira ordem juntamente
com a adocéo da hipotese de uma frente térmicaideal de temperatura se deslocando uniformemente
ao longo do reator, sobre o perfil de temperatura na saida.

Rodrigues e Ferreira (1990) destacam em seu trabalho, o efeito da conveccéo intraparticula em
catalisadores de poros grandes, sobre o comportamento globa do reator, utilizando neste estudo,
model os heterogéneos e pseudo-homogéneos para encontrar condi¢des de operacdo estéavels e mais
favoraveis.

Balakotaiah et a. (1999) estudaram, a relacdo existente entre a razdo didmetro do reator para
didmetro da particula sobre as ndo-uniformidades no perfil de temperatura e perfil transversal de
concentracdo quando contemplam na modelagem do reator, uma reacdo heterogénea complexa do
tipo Langmuir-Hinshelwood.

Wang et a. (2003) desenvolveram um modelo unidimensional heterogéneo para ssmular o
comportamento de um reator de leito fixo no andamento de uma reagdo do tipo Fischer-Tropsch
para a producédo de hidrocarbonetos. Dessa forma, fica caracterizado que inimeras variaveis podem
interferir no comportamento, desempenho e projeto de tais sistemas reacionais.

O projeto confiavel de reatores exige a adocéo de model os matematicos confiave's, baseados em
experimentos de fluxo e cinéticos, que permitam simular diversas condigdes experimentais, visando
uma futura mudanca de geometria ou ampliacgo de escala de forma segura (Paterson e Carberry,
1983, Azevedo et al., 1990).

SolucBes analiticas ou numéricas da equacdo da difusdo/conveccdo de calor em reator de leito
fixo, para varios casos tém sido reportadas na literatura (Li e Finlayson, 1977; Lerou e Froment,
1977; Dixon et a., 1978; Dixon, 1985; Borkink e Westerterp, 1992; Oliveiraet al., 2003), contudo,
todos os estudos limitam-se a0 uso de geometria cilindrica e poucos trabalhos que assumem
propriedades termofisicas do fluido e condi¢Bes de contorno varidveis na entrada do reator. Desta
forma fica evidente a necessidade de serem apresentadas solucdes mais amplas e rigorosas para o
problema em questéo.

Neste sentido, este trabalho tem como objetivos apresentar um modelo pseudo-homogéneo
tridimensional em regime permanente para descrever a distribuicdo de temperatura no interior de
um reator de leito fixo com geometria cilindrica eliptica incluindo os efeitos de geracdo de energia
proveniente de uma reacdo quimica.



2. MODELO MATEMATICO
2.1. Modelagem da Transferéncia de Calor

O ponto de partida para a modelagem do fendmeno da transferéncia de calor em reator de leito
fixo é aequacdo geral da conservacdo de energia:

%(A(D) +0.(Av0) = 0(T°0d) + 5° (1)

onde na Eq. (1) tem-se: A=pC,¢ ; P=T e ®=k. As varidveis p, C,, T e k sdo a massa especifica, 0
calor especifico, a temperatura e condutividade térmica do fluido, respectivamente, enquanto ¢, € a
porosidade do leito. Nesta equaco, v é o vetor velocidade e S?, representa o termo fonte, dado por:

DP
= —— + e+ (2)
~ Dr HP q

na Eq. (2), DP/Dt é a derivada substantiva da pressdo, u¢ representa o termo de dissipacdo viscosa e

q, a geracdo interna de energia, que geralmente é proveniente de reages quimicas. A Fig. (1)
mostrada abaixo apresenta um esguema do reator de leito fixo com geometria cilindrica eliptica.
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Figura 1. Reator de leito compactado num tubo com escoamento axial de fluido.

As hipoéteses admitidas na model agem sdo dadas abaixo:
a) o reator é operado em regime permanente;
b) existe geracéo de energia através da ocorréncia de reagdo quimica;
c) as propriedades termofisicas do fluido constantes, durante todo o processo;



d) os perfis de temperatura e velocidade sdo uniformes na entrada do reator;

€) existesimetriado perfil de temperatura a partir do centro do reator;

f) aporosidade do leito é uniforme e constante;

g) os coeficientes de transporte de calor invariantes com a posi¢éo no leito;

h) naparede do reator existe uma condi¢do de contorno convectiva;

i) avelocidade linear de escoamento do fluido muito inferior a velocidade sonica;
j) aquedade pressao no reator é desprezivel;

K) néo existe distincdo entre as fases solida e fluida.

Baseado nessas hipoteses e na geometria apresentada na Fig. 1, a equacéo geral da energia, em
coordenadas €l ipticas segundo Abramowitz e Stegun (1970), passa a ser escrita da seguinte forma:
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Jéo Jacobl ano datransforma(;ao entre os s stemas de coordenadas, sendo calculado por:

1E-Da-n?

J = LZ EZ _,.’2 (4)
L =,/L% —L?%, éocomprimento focal daelipse. As seguintes de contorno sdo usadas:
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De acordo com Oliveira e Maiorino (1977) o dominio das variaveis &, n e z neste trabalho séo:
1<é<L,/L; 0=<n<l e 0<z<H. O vaor é=1 corresponde a uma linha reta O<x<L; é= L,/L corresponde
asuperficie do reator; n=0 corresponde alinhareta O<y<L; e n=1 corresponde alinhareta L<y<L.,.

2.2. Efeito de uma Reacéo Quimica
Nield e Bgan (1992), afirmam que nem sempre é permissivel negligenciar os efeitos da

conveccao presente em reatores quimicos de leito fixo. Suponha-se que se tenha uma solugdo de um
reagente de concentragdo C e ainda que estegja ocorrendo uma reagdo simples cuja equagao da taxa

de reacdo seja dada por:
dc -
=— =—kC" 6
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onde m representa a ordem global da reacfo. O coeficiente k representa a constante de velocidade
dareacéo e é umafuncdo da temperatura absoluta 7’ dada pela relacéo de Arrhenius, como segue:

é:AexpBﬂH (7)
ORT O

onde E, é aenergia de ativagdo da reacao (energia por mol), R € a constante universal dos gases, e 4
€ uma constante chamada fator pré-exponencial de Arrhenius.



Assumindo-se que o0 material solido do meio poroso sgja inerte, que a reacdo gera um
produto cuja massa pode ser ignorada; que a variacdo de volume é desprezivel, e ainda que um
consumo de um mol de reagente provogue um aumento na energia térmica de uma quantidade igual

a - AH devido a reacd0 quimica, entdo, pode-se escrever 0 aumento na energia por unidade de
volume da misturafluida (4, naEq. 2) por:

. A E
QZAH—dCZ—A(AH)Cmexp LQH (8)
dt ORT O

3. METODOL OGIA NUMERICA

Dentre os varios métodos numericos disponiveis na literatura (diferencas finitas, elementos
finitos, colocagcdo ortogonal, volumes finitos, etc.) para resolver o problema da transferéncia de
calor em reator de leito fixo, optou-se neste trabalho, pelo método dos volumes finitos, assumindo
uma formulagdo totalmente implicita, junto com a préatica B (pontos nodais no centro do volume de
controle) e o esquema WUDS como funcéo de interpolacdo espacial para os fluxos difusivos e
convectivos (Maliska,1995). A Equacéo (3), discretizada no volume e no tempo, com as
consideracOes acima, escrita na forma algébrica linear (Patankar,1980 e Maliska,1995) assume a
seguinte forma:

* * * * * * * *0
ApTp = ApTy + Ay Ty + AyTy + AgTg + ApTr + ApTy + ASTp +B (9)
onde os coeficientes Ak da eg. (9) sdo dados como segue:
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Os coeficientes a e f due aparecem nas equagdes acima sio dados por (Miliska 1995):
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Nas Equacbes (11a) e (11b), o parametro r representa a razéo entre os fluxos convectivo e
difusivo na direcéo da coordenada. A Fig. 2 ilustraum volume de controle tipico da malha numérica
deste trabalho com a localizagdo do ponto nodal P, seus vizinhos, E, W, N, S, F e T, a distancia
entre eles, bem como as dimensdes e as faces do volume de controle.

Figura 2. Volume de controle e pontos da malha numeérica.

Os coeficientes Ak, com K+P, representam as contribuigdes dos transportes difusivo e
convectivo de T, provenientes dos pontos vizinhos em direcéo ao ponto P. O sistema de equages
proveniente da Eq. (9), foi resolvido iterativamente usando-se o algoritmo Gauss-Sidel. O critério
de convergéncia adotado é apresentado na Eg. (12) e tem de ser satisfeito em todos os pontos do
dominio computacional.

T -7"<107® (12)

onde n, representa a n-ésima iteragcdo do critério de convergéncia. Aliado ao critério de parada
acima, estd a exigéncia da positividade de todos os coeficientes Ax.



Um algoritmo computacional no ambiente do Software Mathematica® foi elaborado, para gerar
os resultados provenientes de uma malha numérica constituida de 20x20x20 pontos nodais obtida
apos varios refinamentos. Os valores das propriedades termofisicas do fluido utilizados neste
trabalho, foram tomados como a temperatura media entre os valores da temperatura na entrada do
reator, T e atemperatura do fluido refrigerante do reator Tm.

4 RESULTADOSE DISCUSSOES

O conhecimento da distribui¢cdo de temperatura no interior de um reator € muito importante para
se verificar avalidade de um determinado model o matematico, assim como avaliar a estabilidade do
equipamento numa dada condi¢do de operacdo. A vaidagdo da solugcdo numérica apresentada neste
trabalho, bem como um estudo de refino de malha, ja foram realizados e apresentados em trabalhos
anteriores Oliveira e Lima (2001, 2003).

Os resultados obtidos neste estudo adotaram os seguintes valores de parametros, € = 0,4;

0=1,09488 kg/m>; u. = 0,11417 m/s; k = 0,1 W/mK; 4=2,6075.10"® s¥; AH = -104575kJ / kmol ;
Ea=158954 kJ/kmol; C = 0,0008 kmol/m? ¢, = 1000 Jkg K; L,=0,05m; L, = 0,10 me H = 0,20 m.

4.1. Distribuicao de Temperatura

Distribuicdes de temperatura na saida do reator foram obtidas para ordem globa de reacéo m,
iguais a 0 e 1; temperatura de entrada 7), iguais a 80, 100 e 120 °C, razéo de aspecto geométrica
L,/L;=2,0 coeficiente de transferéncia de calor infinito.

A Figura (3a-d) apresenta os perfis adimensionais de temperatura em estado estacionario no
reator, nas posi¢oes axiais z = 0.00556m, 0.03889m, 0.10556m e 0.19444m, respectivamente para
uma temperatura na entrada do reator 7, = 100°C, e ordem global de reagdo m = 0. E possivel
observar que o perfil de temperatura é fortemente dependente das trés posicoes no reator (axial,
radial e angular), porém os maiores gradientes ocorrem na direcéo radial.

Observa-se que a medida que a altura do leito aumenta, a taxa de transferéncia de calor também
aumenta, fazendo com que as regifes de maiores temperaturas sejam progressivamente substituidas
por regides de menores gradientes térmicos, conforme pode ser visualizado na Figura 3 desde a
entrada (a) até a saida (d), evidenciando que quando a altura do leito aumenta, a temperatura do
reagente tende para a temperatura de equilibrio na superficie do reator. Os maiores gradientes de
temperatura acontecem proximos a parede do reator.

Os diferentes valores nos gradientes de temperatura indicam que o fluxo de calor ocorre (nas
direcOes angular e radial) do centro para a parede do reator e (na direcdo axial) da entrada para a
saida, conforme reportado por De Wash e Froment (1972), Gunn e Khalid (1977) e Dixon (1985).

4.2. Efeito da Ordem da Reacéo

As Figuras (4) e (5) apresentam os perfis adimensionais de temperatura no reator para a posi¢ao
axial z = 0.19444 m, correspondente & saida do reator, e ordens de reagcdo O e 1, respectivamente.
Observa-se, que a parcela de energia proveniente do termo de reagdo quimica, nas condicdes de
operacdo estudadas ndo provoca nenhuma modificagdo aprecidvel nos perfis adimensionais de
temperatura na saida do reator, uma vez que os resultados obtidos quando se admite ocorréncia de
reacdo em ordem O ou 1 sdo exatamente coincidentes, ou seja, acontece superposi¢ao de resultados.
Isto pode talvez ser explicado pelo fato que dentre os diversos mecanisSmos que contribuem para o
transporte de calor no reator, sob as condigdes estudadas, a parcela de energia correspondente a



ordem da reacdo tem menor importancia que os fluxos difusivos e convectivos quando se admite
um coeficiente de transferéncia de calor infinito no processo global.
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Figura 3. Distribuicdo adimensional axial de temperatura param =0 e T, = 100°C.
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Figura4. Perfil adimensional de temperatura paraz = 0,10556m, m =0 e T, = 80°C.



Figura 5. Perfil adimensional de temperatura paraz = 0,10556m, m =1 e T, = 80°C.

Outro aspecto notdério quando se compara as Figs. 3(c) e (4), é que um aumento de 20°C, na
temperatura de entrada do reator, mantendo-se reacdo de ordem zero, nenhum reflexo € apresentado
no perfil adimensional de temperatura numa dada se¢éo do reator.

Segundo Dixon (1985), apesar de haver um maior gradiente de temperatura na entrada do reator
(quando usa-se Ty = 100°C), este ndo afeta de maneira perceptivel os mecanismos de troca térmica
nas diversas regides da coordenada axial (z) do leito, de maneira que venha a modificar 0 processo
de perda de calor tipo aleta pela parede do reator.

5. CONCLUSOES
De acordo com a andlise dos resultados apresentados pode-se concluir que:

a) sob as condicdes estudadas, a ordem da reacdo quimica ndo tem muita influéncia sobre o
perfil adimensional de temperatura no reator;

b) sob as condicbes estudadas, um aumento de 20°C na temperatura de entrada do fluido
percolante ndo provoca modificacbes perceptiveis sobre o perfil adimensiona de
temperatura no reator;

c) o perfil adimensional de temperatura diminui com o aumento da posicéo radial em todas
as posi¢oes axiais do reator;

d) os maiores gradiente de temperatura acontecem préximos a regido da parede do reator,
onde predominam os fluxos convectivos de transporte de energia.
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Abstract The study of heat transfer in porous media, percolates for fluids in the axial direction, has
been realized by researchers in several areas of the science and technology, for your application in
filtration processes, distillation, absorption and adsorption in columns, drying and catalytic
reactions in fixed and fluidized beds, to carry out heterogeneous catalytic reactions (gas-solid)
highly exothermic or endothermic. Numerical or analytical solutions of the energy equation in the
fixed bed reactor have been presented in the literature, however, all the studies are limited to the
use of cylindrical geometry and few works to assume boundary conditions for the fluid in the
entrance of the reactor and properties termofisicas variable. In this sense, objectives this work is to
present a steady-state three-dimensional pseudo-homogeneous model to describe the temperature
distribution inside of a fixed bed reactor with elliptic cylindrical geometry including the energy
generation effects originating from a chemical reaction. The energy equation applied to the porous
media in elliptic cylindrical coordinates it was numerically discretized using the finite-volume
method and the WUDS interpolation scheme for the convective terms with a totally implicit
formulation. Numerical results of the temperature distribution inside the reactor are shown and
analyzed. We can conclude that: there is a dependence of the dimensionless temperature with the
radial, angular and axial coordinates, however, the largest temperature gradients exist in the
radial direction; In the sharp areas, the temperature gradients are more pronounced, and the
temperature was not affected for generation term.
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