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RESUMO

Reatores de leito fixo normalmente possuem um leito de material inerte
na regido de entrada, com o objetivo de distribuir uniformemente o escoamento dos
reagentes pela secgdo transversal do reator, o que é importante para maximizar a
vida util do catalisador. Por nédo existirem critérios de projeto, o leito de material
inerte costuma ser especificado de forma empirica, e sua eficacia é desconhecida.

Usando-se Fluidodinamica Computacional, foi avaliado como o
escoamento se desenvolve em diversos tipos de material inerte, na regido de
entrada de um reator de alquilagdo de uma industria petroquimica. Reatores de
geometria diferentes também foram estudados. O modelo de escoamento em meio
poroso usado no programa baseia-se na equagao de Ergun.

O leito de material inerte mostrou-se eficaz no papel de distribuicdo do
escoamento, pois o fluido se espalha radialmente assim que adentra o reator, sem
recirculacbes. O escoamento torna-se totalmente desenvolvido numa distancia
equivalente a 20% do diametro do reator estudado.

Verificou-se também que o perfil de velocidades em meio poroso
depende apenas do numero de Reynolds, e pode ser previsto matematicamente em
funcao deste, e também em funcéo da distancia percorrida.

As diferengas observadas em reatores com geometrias diferentes sao
pequenas. Reatores com fundo arredondado tendem a dissipar mais lentamente o
jato formado no bocal de entrada, em comparagao com reatores de fundo plano.

Palavras-chave: leito poroso, CFD, hidrodindmica, escoamento.



ABSTRACT

Fixed bed reactors usually have an inert material bed in the inlet region,
with the objective of uniformly distribute the flow of reactants on the transversal
section of the reactor, which is important to maximize the catalyst life. Because there
is no design criteria, the inert material bed usually is specified empirically, and its
effectiveness is unknown.

Using Computational Fluid Dynamics, the development of the flow was
evaluated in several types of inert material, in the inlet region of an alkylation reactor
of a petrochemical industry. Reactors with different geometries were also studied.
The model of flow in porous media used in the software is based on Ergun equation.

The inert material bed proved to be effective in the role of flow
distribution, because the fluid spreads radially as soon as it enters the reactor, with
no recirculation. The flow becomes totally developed in a distance equivalent to 20%
of the reactor diameter.

Another conclusion was that the velocities profile in porous media
depends only of the Reynolds number, and it can be mathematically predicted in
function of it, and also in function of the distance run by the flow.

The differences observed in reactors with different geometries are
small. Round bottom reactors tend to dissipate more slowly the jet formed in the inlet
nozzle, compared to flat bottom reactors.

Keywords: porous media, CFD, hydrodynamics, flow.
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1 INTRODUCAO

Processos que utilizam leito fixo sdo largamente encontrados nos
diversos ramos da industria. Nesses processos sao usados equipamentos (vasos)
que contém particulas solidas em seu interior, formando um leito poroso unico, ou
diversos leitos apoiados em suportes adequados dentro do mesmo vaso. Sao
amplamente aplicados em processos de tratamento de correntes fluidas, como leitos
de adsorcao ou de troca ibnica, sendo que nas industrias quimica e petroquimica os
vasos de leito fixo encontram também grande aplicagdo como reatores quimicos.
Nestes casos, o leito é constituido por um catalisador que promove a reagao entre a
mistura de reagentes fluidos que o atravessa.

Os vasos de leito fixo operam de modo continuo, com fluxo ascendente
ou descendente, com fluidos gasosos, liquidos ou bifasicos.

Um aspecto importante dos vasos de leito fixo € a fluidodinamica, pois
dela dependem a perda de carga, o transporte de massa e de calor, etc. Por
possuirem um diametro bem maior do que as tubulagcbes que os alimentam, esses
vasos apresentam efeitos de entrada indesejaveis, isto €, uma distribuicdo
inadequada do escoamento através da secgdo transversal do vaso. No interior do
vaso, dependendo do processo em questdo, podem ocorrer outros fendmenos,
como mistura de reagentes ou redistribuicdo de liquido. Esses efeitos de entrada,
essas misturas de reagentes e etc. precisam ser levados em conta no projeto do
vaso (incluindo seus acessorios), pois influenciam fortemente o desempenho do
processo. A preocupacao esta em garantir a distribuicdo adequada do fluxo pelo
leito fixo e a homogeneidade de misturas.

No presente trabalho, a distribuicdo do escoamento de reagentes em
um reator continuo de leito fixo € avaliada. Para isso, foi usada a técnica de
Fluidodinamica Computacional (CFD). O estudo foi baseado em um reator de
alquilacdo de uma industria petroquimica.
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1.1 Descrigdo do processo

O reator avaliado (Figura 1) tem 2,75 m de didmetro e 17 m de altura.
Possui 3 leitos cataliticos, separados por suportes do tipo bandeja. A distribuicdo e a
homogeneizagdo nesse reator séo feitas pela passagem do escoamento em leitos
de material inerte (pedra britada, ou brita). O fluxo é ascendente, e os leitos de
catalisador sao apoiados diretamente sobre os leitos de brita.

BHTA 2

S pa—— T T T

BRITA <

BHITA
INJEGAQ e
—
LATERAL : BRITA 2
padl=]l
BRITA. -
NEAD — - BRITA 2
LATERAL DN i e
g et
P L S 1°LEO

- —— BRITA 1

BRITA 2

Figura 1: Esquema simplificado do reator, mostrando as entradas, a saida e os leitos.

Apds o primeiro e apds o segundo leitos de catalisador, existe entrada
adicional de reagente por meio de um tubo perfurado, chamado de langa. Antes de
chegar ao leito catalitico subsequente, a mistura de reagentes passa novamente por
um leito de brita, desta vez para promover a mistura do reagente adicionado.
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Na entrada no fundo do reator, a mistura ja chega homogénea, e passa
por um primeiro leito de brita a fim de distribuir o fluxo, ou seja, a fim de eliminar os
efeitos de entrada antes de passar pelo primeiro leito catalitico. O leito de brita esta
apoiado numa placa perfurada, no bocal de entrada do reator, que também possui
funcao de distribuicao.

O bocal de entrada, localizado bem no fundo do reator, tem diametro
de 0,6096 m (24 polegadas). A mistura reagente, proveniente da descarga de uma
bomba centrifuga, chega ao bocal de entrada do reator por uma linha de 0,1524 m
de didmetro (6 polegadas), e junta-se perpendicularmente ao pescog¢o desse bocal.
Desse modo, o fluido faz uma curva de 90° ao chegar a entrada do reator (Figura 2).
Essa mistura reagente é composta de benzeno, propileno e propano, a 3,8 MPa e
463 K. Nessas condigdes ela é totalmente liquida.

S
/

Figura 2: Bocal de entrada do reator.

O fundo do reator € composto de um tampo hemisférico, no qual é
depositada uma primeira camada de brita n® 2, que se eleva até a linha de
tangéncia, ou seja, até o inicio do corpo cilindrico do reator. A placa perfurada
existente no bocal de entrada possui furos de 0,0127 m (2 polegada) e de 0,0254 m
(1 polegada) de diametro, e € coberta por uma tela metalica, que impede que as
pedras colocadas no fundo do reator caiam pelos furos. Sobre a camada de brita 2 é
colocada uma camada de 0,150 m de altura de brita n® 1, e sobre essa vem o
primeiro leito de catalisador, com 2,40 m de altura. O catalisador tem a forma de
pellets de aproximadamente 0,010 m de comprimento e 0,005 m de diametro.

Camadas de brita 2 e de brita 1 sdo também depositadas sobre os
suportes do segundo e terceiro leitos. O catalisador é despejado diretamente sobre
essas camadas de brita. As langas de injegao, situadas no espacgo vazio entre leitos,
adicionam uma mistura de propileno (reagente) e propano (diluente), na pressédo do
reator e a temperatura ambiente (portanto liquida), e sdo desenhadas de forma a
prover um bom espalhamento do liquido injetado dentro do espago entre leitos.
Constam de 3 tubos paralelos, com diversos furos distribuidos ao longo dos
mesmos.
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1.2 Justificativa

Uma boa distribuicdo da mistura reagente no leito catalitico, que
garante uma “molhabilidade” uniforme ao redor da secgdo transversal do reator, é
importante para maximizar a vida util do catalisador. Um perfil de velocidade nao
uniforme, ou caminhos preferenciais, podem levar ao desgaste prematuro de
determinadas partes do leito catalitico, gerando formagao de coque em certos locais,
devido a alteragdes no tempo de contato entre os reagentes e o catalisador. Essas
regides coqueadas, além de perderem totalmente a atividade catalitica, causam
aumento da perda de carga no reator, o que pode representar uma limitagdo
operacional e levar ao fim prematuro da vida util do lote de catalisador.

Dispositivos distribuidores, como placas perfuradas e leitos de material
inerte, normalmente sao especificados de forma empirica, e sua eficacia geralmente
nao é avaliada na pratica, em escala industrial. O projeto de distribuidores leva em
conta apenas o comportamento do fluxo no distribuidor (PERRY; GREEN, 1984, p.
5-48), e ndo considera o que ocorre depois que um fluido foi adicionado a outro.
Existem algumas técnicas de campo, como laser-Doppler, ressonancia magnética e
outras, porém elas sdo muito limitadas (DIXON; NIJEMEISLAND, 2001) e de custo
elevado. Essas técnicas normalmente sdo empregadas no campo quando ha
suspeita de uma deficiéncia grave na distribuigdo de liquido no equipamento, e n&o
sdo adequadas para a fase de projeto ou para otimizagao do processo.

A Fluidodindmica Computacional vem ganhando espago no projeto dos
mais diversos equipamentos, € se apresenta como uma ferramenta confiavel,
mesmo que ndo seja de forma quantitativa, mas que permite a comparagao
qualitativa de diferentes opcdes de desenho dos dispositivos analisados. Também
possibilita a avaliacdo da performance de equipamentos existentes, e permite
explorar alternativas na busca de otimizacdo do desempenho, como é o caso deste
trabalho.



14

2 REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1 Escoamento em leito poroso

Scheidegger (1960) reuniu extensa bibliografia a respeito de
escoamento em leito poroso, dando origem ao livro The Physics of Flow through
Porous Media. De acordo com esse autor, escoamento em leito poroso foi estudado
inicialmente por Darcy em 1856. A teoria de fluxo laminar através de meio poroso é
baseada num experimento classico originalmente realizado por esse pesquisador.
Nesse experimento, um leito poroso de altura L €& percolado por um fluido
incompressivel, e tubos manométricos abertos medem a pressdo nos limites
superior e inferior do leito (Figura 3). Variando-se as diversas quantidades
envolvidas, deduz-se a seguinte relagao:

Q- KAM-h) (1)

Aqui, Q é o volume total de fluido percolado por unidade de tempo, e K é uma
constante que depende das propriedades do fluido e do meio poroso. Essa relagéo é
conhecida como Lei de Darcy. O sinal de menos indica que o fluxo se da na diregéao
oposta ao aumento de pressao.

—-—= T %
o = __Hﬁ_____hl-hl
== e A
0 —> ==2
T T
tEA 1| =
LS
hl
l e hy
Py - _
Q <=0

DATUM Z =0

Figura 3: Experimento de Darcy (SCHEIDEGGER, 1960).
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Para o caso de escoamento forgcado (ndo gravitacional), e
considerando apenas perda de carga dindmica, essa relacédo equivale a:

_ KAAp
Q= — (2)

Colocando-se na forma diferencial:

_ KAdp

Q=4

3)

Darcy usou apenas agua em seus experimentos. Usando-se outros
fluidos, nota-se que a vazao é inversamente proporcional a viscosidade:

__K'Adp
Q= L (4)

Nesta equacdo, K' depende somente das propriedades do meio
poroso, enquanto que na equacéao original de Darcy, K depende tanto do meio
poroso, quanto do fluido. Por isso o termo K' é muito mais interessante, e é
conhecido por “permeabilidade especifica”. Possui dimensdes de comprimento ao
quadrado (m?3).

Mais tarde notou-se que a Lei de Darcy era apenas valida para “baixas
vazdes” (fluxo laminar). Em vista disso, Forchheimer ", em 1901, sugeriu que a Lei
de Darcy fosse modificada para altas velocidades, introduzindo um termo de
segunda ordem:

Ap/L =av+bv? (5)

onde a e b sio constantes.

De acordo com Scheidegger (1960), muitos trabalhos foram realizados
para identificar a faixa do numero de Reynolds para a qual a Lei de Darcy é valida,
mas ha grande discrepancia entre os resultados de diversos autores, que utilizaram
diferentes particulas e fluidos. Em leito poroso, ndo existe um certo numero de
Reynolds universal que caracterize a passagem de fluxo laminar para turbulento,
como existe em tubos retos. A transigdo ocorre numa faixa de Reynolds bastante
larga, devido ao surgimento de efeitos de inércia nos caminhos tortuosos do fluido.

(1) FORCHHEIMER, P. Z. Ver. Deuts. Ing., v. 45, p. 1782, 1901.
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Em 1949, Ergun e Orning ™ considerando o meio pOroso como um
conjunto de capilares, partiram de uma equacgao postulada por Reynolds @ para o
fluxo em tubos lineares, onde a resisténcia oferecida pelo atrito ao movimento do
fluido é representada como a soma de dois termos, proporcionais respectivamente a
primeira poténcia da velocidade v do fluido, e ao produto da densidade o do fluido

com a segunda poténcia de sua velocidade:
dp/dx = av + bpv? (6)

Esses autores interpretaram os termos dessa soma como
representando perdas de energia viscosa e cinética, respectivamente, sendo que as
perdas de energia viscosa correspondem a Lei de Darcy, e as perdas de energia
cinética devem-se a turbuléncia. De acordo com essa teoria, a primeira parcela
corresponde a contribuicdo na regido laminar, e a segunda parcela corresponde a
contribuigdo na regiéo turbulenta.

Seguindo essa teoria, em 1952 Ergun ®) prop0s uma equacao para

perda de carga em leitos porosos, a qual vem sendo preferida ha anos (RASE,

1990):
_Cld—p:{a (i-2f ﬁ}vjtlﬂwﬁ}vz (7)

dx & df, gl dp

onde ¢ € a fragao de vazios ou porosidade do leito, d, € o diametro equivalente da

particula e C, é um fator de conversdo de unidades, sendo que no sistema cgs C,
vale 980,67 g.cm/(s2.gf). Os valores de a e g inicialmente utilizados eram 150 e
1,75, respectivamente.

Mais tarde, MacDonald e colaboradores (1979) propuseram valores
separados de a e [ para particulas lisas e rugosas:

Tabela 1: Valores de a e 8 para a equagao de Ergun

a | B
Particulas lisas 180 | 1,8

Particulas rugosas | 180 | 4,0

(1) ERGUN,S.; ORNING, AA. Ind. Eng. Chem., v. 41, p. 1179, 1949.

(2) REYNOLDS, O. Papers on mechanical and physical subjects, Londres: Cambridge University
Press, 1900.

(3) ERGUN, S. Chem. Eng. Progr., v. 48, p. 89, 1952.
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A equacéao de Ergun pode ser escrita da seguinte forma:

2
@:_fi(l_fj (8)
dx Cd,p\ ¢

onde G = pv, e f, conhecido como fator de atrito, vale:

l-¢
f :'BJFO{dpG/uJ (9)

Hicks (1970) revisou diversas equacbes para perda de carga, e
concluiu que a equacgao de Ergun é limitada para Re/(1-¢) <500. Esse autor propbe

uma equacao para leito de esferas:

1-¢&)*+

3
&

f=68

Re 2 (10)

que representa bem valores experimentais para Re/(1— &) até 60.000.

Froment e Bischoff (1990) apresentam também varias equagdes para
perda de carga em leito poroso. Uma delas é a de Leva M valida tanto para
escoamento laminar, como turbulento, e para particulas de diversos formatos:

21 _ 3-n
d_p+2fmG (13_n€)3 0 (11)
dz d,goS, "¢

onde o fator de atrito modificado f, e o expoente n sdo tirados da Figura 4, em
fungdo do numero de Reynolds definido como Re, = pvd // u.

(1) LEVA, M. Chem. Eng., v. 56, p. 115, 1949
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Figura 4: Fator de atrito modificado versus numero de Reynolds (extraido de FROMENT E
BISCHOFF, 1990)

lordanidis (2002) compara varias correlagdes para fatores de atrito para
leito fixo com porosidade média de 0,4 (Figura 5). Vé-se que a transigdo de fluxo
laminar para turbulento em leitos fixos ocorre numa larga faixa de numeros de
Reynolds, variando de 10 a 1000. A soma das contribuicbes (viscosa e cinética) é
normalmente usada para célculos de perda de carga na regido de transicdo. As duas
linhas indicadas como "laminar" e "turbulent" correspondem as contribui¢gdes laminar
e turbulenta na equagdo de Ergun (a parcela proporcional a v, e a parcela
proporcional a v, respectivamente).

1000 E
] Handley and Hicks
e 1 Leva
o
‘g ] McDonald (8 = 1.8)
“=100 4
c ]
o i
ks ! Ergun, turbulent
w : :
| Ergun, laminar
!
00+ rrrr——rrrrT——
1 100 10000

Reynolds number, Re;,

Figura 5: Fator de atrito de acordo com varias correlagdes para um leito de porosidade média = 0,4
(extraido de IORDANIDIS, 2002).
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2.2 Fluidodindmica computacional

O termo Fluidodinamica Computacional € uma tradugao literal do inglés
“Computational Fluid Dynamics” (CFD), e abrange modelagem matematica por
métodos numeéricos de todos os processos fisicos ou fisico-quimicos que
apresentam escoamento. A predicdo dos campos de concentracdo, velocidades,
pressao, temperaturas e propriedades turbulentas é efetuada através de modelos
diferenciais baseados nos principios gerais de conservagao de massa, energia e
quantidade de movimento, no dominio do espacgo e do tempo (MARQUES, 2004).

A equagcdo geral de conservagdo de massa, ou equacdo da
continuidade, é definida como:

P o) g (12)
ot OX;

A equagao para conservagao de momento na direcdo x (equacéo de
Navier-Stokes), para fluidos incompressiveis, é dada por:

X X X X ap aZVX 82VX 82VX
+V, +V, +V, =——+p0, +S t U —5+t—5 +—— (13)
ot OX oy 0z OX OX oy 0z
D

N~ ~ - e
B C

e analogamente nas diregdes y e z. Nesta equacdo, os termos A, B, C e D
representam, respectivamente, o acumulo, o fluxo convectivo, a geragao e o fluxo
molecular de momento. O termo S, representa outros termos-fonte além da

gravidade, por exemplo, as for¢as exercidas por um leito poroso sobre o fluido.

Como essas equacdes nao podem ser resolvidas analiticamente, os
balangos s&o resolvidos numericamente, em geral por meio do método dos volumes
finitos. Para isso, divide-se o dominio num certo nimero de volumes, e ao conjunto
desses volumes da-se o nome de malha. Os elementos dessa malha possuem uma
geometria onde seja facil resolver os balangos, como tetraedros ou prismas, e assim
gera-se um sistema de n equagdes lineares com n incognitas, onde n € o numero de
elementos da malha. Quanto maior o valor de n, mais preciso é o resultado obtido,
porém mais tempo e capacidade de processamento computacional sdo necessarios.
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2.3 CFD em leito poroso

Muitos trabalhos ja foram realizados usando-se CFD para simular
escoamento em leito poroso. Na maioria deles foi estudado fluxo em leito de
particulas esféricas, com a malha preenchendo os espacgos vazios entre as esferas.
Além disso, esses trabalhos caracterizam-se principalmente por dois atributos:

a) envolvem escoamento ja desenvolvido;

b) preocupam-se com baixas razdes de aspecto, ou seja, baixas relagdes entre o
diametro do leito e o diametro das particulas.

Logtemberg, Nijemeisland e Dixon (1999) usaram o programa ANSYS
5.3 para simular um leito contendo 10 esferas, com razdo de aspecto N = 2,43.
Geraram uma malha tetraédrica n&o-estruturada nos espagos vazios entre as
esferas, e obtiveram perfis de velocidades no leito, para varios valores de Re, entre
42 e 3344. Nao fizeram comparagdes com resultados experimentais ou de literatura.

Taylor e colaboradores (1999), usando o programa PHOENICS,
adotaram um modelo pseudo-homogéneo para fazerem simulagbes em duas
dimensdes de um leito de esferas, porém incluiram na simulagdo uma expressao
que definia uma porosidade maior junto a parede (o que acontece em leitos com
baixa razao de aspecto). Como fluido, usaram ar nas suas simulagdes. Na entrada
do leito, o perfil de velocidades junto a parede foi definido segundo a lei logaritmica.
Os autores introduziram a perda de carga como um termo fonte na equagao axial de
momento, calculado a partir da equacao de Ergun. Obtiveram velocidades maiores
junto a parede, devido a maior porosidade local. Os resultados obtidos foram
comparados com resultados experimentais, com boa concordancia.

Jiang e colaboradores (2000) usaram CFD para comparar resultados
de perfis de velocidades obtidos via modelo de célula discreta (DCM), bem como
resultados experimentais, para fluxo de gases e de liquidos em meio poroso. Seu
objetivo era validar o DCM. O leito consistia de particulas esféricas de 3 mm de
diametro. Obtiveram resultados satisfatorios usando a equagao de Ergun com a =
150 e B = 1,75 (valores tradicionalmente usados para particulas esféricas).

Trabalharam com Re entre 5 e 171.

Tobis (2000) simulou fluxo de ar em leito de esferas com
empacotamento cubico simples, usando o pacote FLUENT. Utilizou uma malha 2D
nao-estruturada nos espacos vazios entre as esferas. Nas suas simulagdes, inseriu
promotores de turbuléncia de diferentes formatos nos espacos vazios. Trabalhou
com Re = 1800. Testou 3 modelos de turbuléncia: k-¢, Spalart-Allmaras (modelo de
uma equacgao, escrita em termos da viscosidade turbulenta) e Reynolds Stress.
Porém n&o discutiu as diferencas nos resultados. Mostrou as linhas de corrente
obtidas para os diferentes casos. Comparou os fatores de atrito obtidos com
resultados experimentais, com boa concordancia. Finalmente, testou valores de Re
maiores para ver o comportamento do fator de atrito em cada caso, obtendo
comportamentos diferentes para promotores de turbuléncia diferentes.

Calis e colaboradores (2001) fizeram simulagdes em 3D de leitos com
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secao transversal quadrada, contendo esferas, com N variando entre 1 e 2. Usando
o pacote CFX 5.3, geraram uma malha tetraédrica nos espagos vazios entre as
esferas, e compararam os resultados de perda de carga com a equagéao de Ergun e
com valores experimentais. Obtiveram os parametros o e £ que se ajustassem a

equacao de Ergun em cada caso. Também compararam perfis de velocidades com
valores experimentais, com boa concordancia. Trabalharam numa faixa de Re muito
larga, entre 0,01 e 50.000.

Zeiser e colaboradores (2001) usaram o método de rede Boltzmann
para simular um leito 3D de esferas, com N = 5 e N = 6. Trabalharam com Re = 5.
Obtiveram perfis de velocidade compativeis com a distribuicdo radial de porosidade.

Freund e colaboradores (2003) também usaram o método de rede
Boltzmann para simular um leito 3D de esferas, com N = 3. Obtiveram resultados de
perda de carga compativeis com a equacdo de Ergun, e perfis de velocidades
dependentes da porosidade local. Trabalharam com Re entre 0,3 e 100. Fizeram
comparacgoes dos perfis de velocidades obtidos com dados de literatura.

Magnico (2003) simulou leitos 3D de esferas, com N =5,96 e N = 7,8.
Trabalhou com Re entre 7 e 200. Usou uma malha estruturada nos espacgos vazios
entre esferas. Utilizou arranjos de esferas estruturados e randémicos. Comparou
seus resultados de perda de carga e perfis de velocidades com dados experimentais
de outros autores, e com a equagao de Ergun, com boa concordancia.

Guardo e colaboradores (2004) também utilizaram o programa
FLUENT para simular o fluxo de ar num leito 3D de particulas esféricas, com
empacotamento irregular. Avaliaram os perfis de velocidades nos intersticios.
Quanto aos modelos de turbuléncia, fizeram simulagcbes usando k-g, Spalart-
Allmaras, e sem usar modelo de turbuléncia. Os resultados de perda de carga
obtidos foram proximos nos 3 casos, e compativeis com a equagao de Ergun.

Gunjal, Ranade e Chaudhari (2005) utilizaram o método da célula
unitaria, que simula apenas algumas particulas do leito. Utilizando o programa
FLUENT, simularam leitos de esferas com diferentes arranjos de empacotamento, e
usaram uma malha tetraédrica ndo-estruturada nos espagos vazios entre as esferas.
Trabalharam com Re entre 0,001 e 2000. Compararam os perfis de velocidades com
perfis obtidos experimentalmente por outros autores. Compararam os resultados de
coeficiente de arraste com o obtido pelo método de rede Boltzmann por outros
autores. Compararam também o fator de atrito obtido com a equagédo de Ergun.
Obtiveram bons resultados em todas as comparagdes.

Ao contrario dos demais, no presente trabalho, o escoamento nao esta
desenvolvido. O que se pretende € justamente avaliar como esse escoamento se
desenvolve numa regido transitéria, de diametro variavel, entre a entrada do reator e
a secao cilindrica deste. E o reator estudado possui uma razdo de aspecto bastante
elevada: reator com diametro de 2,75 m e particulas com dimensdes de poucos
centimetros. A fragao de vazios de um leito de particulas tende a ser maior préximo
a parede. Esse fato é relevante em reatores com razdes de aspecto muito baixas,
pois isso altera o perfil de velocidades. Esse efeito pode ser desprezado no presente
caso, onde o leito é tratado como pseudo-homogéneo, cujas propriedades como
porosidade e permeabilidade sdo conhecidas. Ou seja, nossa preocupagao € com o
que ocorre na escala do proéprio leito, € ndo na escala de poucas particulas ou na
escala das passagens estreitas e tortuosas entre elas.
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3 OBJETIVOS

O objetivo deste trabalho foi de verificar a influéncia de leitos porosos
inertes no desenvolvimento do escoamento numa regido de diametro variavel,
correspondente a zona de entrada de um reator continuo de leito fixo, bem como na
distribuicdo do escoamento na segao transversal do reator.

Com o estudo envolvendo diversas variaveis, como forma e tamanho
de particulas, diferentes regimes de escoamento, fluidos com diferentes
propriedades fisicas, e reatores com diversas geometrias, pretendeu-se estabelecer
critérios de projeto para leitos de material inerte, com a finalidade de se obter uma
distribuicdo homogénea do escoamento ao longo da segao transversal do reator.

O trabalho foi realizado com uso de Fluidodindmica Computacional.
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4 METODOLOGIA
4.1 Caracteristicas fisicas dos leitos de particulas

Foi realizado um levantamento das caracteristicas fisicas das
particulas do leito fixo. Para isso, foi utilizado um método empirico que consistiu de
colocar-se um numero conhecido de particulas dentro de um frasco, e medir-se o
volume de agua que preenche os vazios do leito.

De acordo com Rase (1990), o diametro equivalente de particulas de
formato irregular € igual ao produto da esfericidade (S,) pelo diametro da esfera

com mesmo volume médio das particulas (D_V), ou seja, d, = SpD_V. A esfericidade
S, € definida como a razao entre a superficie da esfera equivalente e a superficie
da particula. Ainda segundo Rase, para particulas irregulares, S,= 0,5 a 0,7, e usa-
se o valor menor para superficies mais rugosas.

Conforme essa definicdo de S, um cubo qualquer tem esfericidade

igual a 0,8, e um paralelepipedo com dimensdes 1 x 2 x 4 tem esfericidade igual a
0,69. Assim sendo, como a brita 2 tem formato mais regular, foi arbitrado um valor
de S,=0,7. Para a brita 1, que tem formato mais irregular, foi adotado um valor de

S,=0,6. A tabela abaixo apresenta os numeros obtidos:

Tabela 2: Determinacao das caracteristicas fisicas dos leitos de particulas.

Brita 1 Brita 2
Volume do leito (litros) 3,0 2,0
Volume de agua (litros) 1,457 1,094
Numero de particulas 2.030 187
Porosidade calculada 0,486 0,547
Volume médio da particula (m?) 7,60E-03 | 4,84E-06
Diametro da esfera equivalente - D, (m)| 0,01132 | 0,02099
Esfericidade - S 0,6 0,7
Diédmetro equivalente - d, (m) 0,00679 | 0,0147

Cuidado especial deve ser tomado na medi¢ao da fracdo de vazios do
leito, ja que este termo tem uma influéncia significativa na equacéo de perda de
carga de Ergun (eq. 7). Como o frasco utilizado na medigdo tem didmetro muito
menor que o reator, a razao de aspecto € muito diferente num caso e no outro, o que
influi na porosidade. Para corrigir esse efeito, foi usado um grafico apresentado por
Leva (1959), mostrado na Figura 6. Nessa figura, particulas granulares sao
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representadas pelas curvas g, h e i. Os valores obtidos para brita 1 e 2 situam-se um
pouco acima da curva i (aloxita). Vemos que essas trés curvas tém um decaimento
conforme a razao de aspecto se aproxima de zero, como € o caso do reator em
estudo. Rase (1990) recomenda o valor de 0,42 para particulas irregulares.
Admitindo que o comportamento da curva para a brita se assemelhe ao de outras
particulas granulares, foi adotado neste trabalho o valor de 0,40 para a porosidade,
tanto para a brita 1, como para a brita 2. Vale salientar que a fragdo de vazios
depende muito mais do formato da particula, do que de sua dimens&do. Resumindo,
temos:

Tabela 3: Valores medidos e corrigidos da fragdo de vazios.

£ Brita 1 | Brita 2
Valores medidos 0,486 | 0,547
Valores corrigidos | 0,40 0,40
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Figura 6: Fragdo de vazios em tubos preenchidos com varios materiais, para varias razbes de
aspecto (LEVA, 1959).
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4.2 Modelagem do sistema

Este trabalho foi desenvolvido em computador tipo PC, com o software
CFX, versdes 5.7.1 e 10.0, da Ansys Inc.

4.2.1 Modelagem do escoamento (calculo da perda de carga)

O modelo aqui utilizado trata o leito poroso como pseudo-homogéneo.
Isso quer dizer que o leito €& considerado como um meio continuo, cujas
propriedades fisicas — permeabilidade e resisténcia ao escoamento — sdo constantes
por todo o dominio ocupado por ele (isotrépico). Nao é feita a distingdo entre os
espacos ocupados pelas particulas e os espacos vazios. As velocidades sao
calculadas como uma velocidade superficial média em cada ponto, e ndo como a
velocidade real num determinado canal. Esse modelo € bastante util em casos com
grande numero de particulas, e particulas irregulares, onde seria impossivel
descrever matematicamente cada pequeno espacgo do leito. Por outro lado, ele
também tem suas limitagdes, pois considera todas as particulas iguais, e também
nao representa adequadamente o limite do leito junto a parede.

No programa CFX, o modelo de escoamento em meio poroso emprega
a equacao de Ergun para a perda de carga na seguinte forma:

s =~

P2 (14)

v+ KIoss E

perm

onde v é a velocidade superficial, K € a permeabilidade do leito, e K, . é 0

perm loss

coeficiente de perda. A perda de carga S, é o termo-fonte utilizado na equagéo 13.

Por analogia com a equagéo de Ergun, teremos:

342
gdp

perm — m

(15) K, =2P1=2) (16)

loss 3
ed,
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Usando « = 180 e = 4, conforme sugerido na sec¢éo 2.1, resultam os
valores da Tabela 4:

Tabela 4: Coeficientes de permeabilidade e de perda para brita 1 e 2.

K K

perm loss

Brita 1 | 4,55E-08 m? | 11046 m™
Brita 2 | 2,134E-07 m? | 5102 m™

Estas sao as duas grandezas utilizadas para caracterizar o meio
pOroso.

4.2.2 Modelo de turbuléncia e modelagem do escoamento proximo a parede

Para descrever com precisao o escoamento e calcular o perfil completo
de velocidades, € necessario um modelo que caracterize a turbuléncia. Para
modelagem da turbuléncia, foi adotado neste trabalho o modelo k-¢. Trata-se de um
modelo que utiliza duas equagdes, uma para a energia cinética turbulenta (k), e
outra para a taxa de dissipacdo de energia (¢). Por energia cinética turbulenta
entende-se a variancia das flutuagdes na velocidade, e por dissipagcdo de energia, a
taxa com a qual as flutuacdes na velocidade se dissipam.

As equagdes que caracterizam este modelo sdo, conforme
apresentado por Wilcox (2000), as seguintes:

e Energia cinética turbulenta:

a_k+i(u_jk)=—u'iu'j%+i V+£ ﬁ —c (17)
ot 0x; OX;  OX; o, ) OX:

]

e Taxa de dissipacdo de energia:

onde v, é a viscosidade turbulenta, e vale:

k2
v =C, (19)
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eC,, C,, C,, o, e o, sdoconstantes empiricas, e valem:

C,.=1,44; C,,=1,92; C,=0,09; 5, =1,0; o,=1,3

O modelo k-¢ € um dos mais utilizados, ja que oferece um bom
compromisso entre complexidade numérica e precisdo computacional. Por isso vem
sendo considerado padrdo em CFD.

Conforme explicado por White (1991), o modelo k-¢ deve ser usado
para numeros de Reynolds turbulentos elevados. O numero de Reynolds turbulento
€ dado por:

2
Re, = (20)
eV

e se aproxima de zero na sub-camada viscosa. Portanto esse modelo nao é
adequado para modelagem do escoamento proximo a parede. Por esta razdo, o
programa de CFD utilizado faz uso automaticamente de fungcbes de parede, que
consideram que a distribuicdo de velocidades proximo a parede tem um perfil
logaritmico (lei logaritmica). Desse modo podem-se calcular numericamente as
tensbes de cisalhamento como funcdo da velocidade a uma dada distancia da
parede.

A grande vantagem do método de fungdo de parede é que o alto
gradiente de tensbes proximo a parede pode ser modelado com malhas
relativamente grosseiras, reduzindo substancialmente o tempo de processamento.

Nao estamos interessados neste trabalho em conhecer os detalhes da
sub-camada viscosa. O didmetro do reator é bastante elevado, e o interesse aqui é
determinar o perfil de velocidades ao longo de toda a segéo transversal do mesmo.
Além do mais, o modelo de meio poroso aqui adotado considera o leito como
pseudo-homogéneo, e reflete os resultados na escala do préprio leito. Ao
analisarmos o problema na escala das particulas, estas, ao encostarem na parede
do reator, interferem na sub-camada viscosa, e isso ndo seria reproduzido no
modelo adotado. Para atingir os objetivos desejados, o uso de funcédo de parede é
suficientemente adequado. O uso de um modelo de turbuléncia mais apropriado
para capturar os altos gradientes proximo a parede exigiria uma malha muito mais
refinada, bem como aumentaria muito o tempo de processamento, sem acrescentar
informacdes uteis para o objetivo proposto.
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4 2.3 Geometria do reator e malha de volumes finitos

A geometria do reator foi desenhada usando-se o software Design
Modeler. A geometria avaliada compreende desde o bocal de 6 polegadas na
entrada do reator, até o término do primeiro leito de brita 1, onde se inicia o leito de
catalisador (Figura 7). No bocal de entrada, o escoamento ja € desenvolvido, e na
saida do primeiro leito de brita 1 é justamente onde desejamos conhecer o perfil de
velocidades e determinar se 0 escoamento ja se encontra novamente desenvolvido
Ou nao, ou seja, se os efeitos de entrada no reator ja foram eliminados.

Brita 1

Placa perfurada
Brita 2

Entrada

Figura 7: Vista frontal da parte inferior do reator. O desenho corresponde a parte interna do reator, ou
seja, aos espacgos vazios. Por isso, em vez de uma placa perfurada, véem-se os furos preenchidos.
Sobre a camada de brita 1 se inicia o primeiro leito de catalisador.

Devido a existéncia de um plano de simetria no reator, foi desenhada
apenas metade da geometria real (Figura 8), o que reduz o tempo de
processamento da simulagdo, bem como a memdéria requerida do computador. Essa
reducdao € muito importante, ja que cada simulagdo pode chegar a varias horas de
processamento.
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Figura 8: Vista isométrica da parte inferior do reator.

Para esta geometria, foi gerada uma malha através do software CFX-
Mesh. A malha é do tipo tetraédrica, e contém 1.250.969 tetraedros (Figura 9).

Figura 9: Malha de elementos tetraédricos na regido de entrada do reator.
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Simulagdes com o objetivo de avaliar mais precisamente o escoamento
no pescogo do bocal de entrada foram realizadas na malha mostrada na Figura 10.
Essa malha possui 985.732 tetraedros.

Figura 10: Malha de elementos tetraédricos no pescogo do bocal de entrada.

A Figura 11 mostra detalhes da malha na regido da placa perfurada.

Figura 11: Detalhe da malha no pescogo do bocal de entrada.
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A dimensao dos furos da placa perfurada, em comparagdo com o
diametro do reator, bem como a quantidade de furos, levaram a uma especial
preocupagao com o compromisso entre refinamento (precisao do calculo) e numero
de elementos (limitagdo de hardware). Para atingir esse compromisso, foi necessario
criar uma malha mais grosseira nas regides de menor gradiente de velocidade.

Simulagdes com o objetivo de avaliar o comportamento do escoamento
em relagcdo a alteragdes em variaveis como velocidade, porosidade e didmetro de
particulas foram realizadas numa malha 2D de elementos hexaédricos, gerada no
programa ICEM, e mostrada na Figura 12. A geometria corresponde somente a
calota hemisférica e a um trecho cilindrico do reator, sem o pescog¢o do bocal de
entrada. A “fatia” 2D possui um angulo de 3 graus, e a malha compreende 60
cunhas e 1940 hexaedros.

Figura 12: Malha hexaédrica 2D.

Por fim, foram realizadas simulagdes numa geometria ficticia, a qual se
tratava de uma regiéo cilindrica com o mesmo didmetro do reator avaliado, porém
com fundo plano, e bocais de diferentes diametros.
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4.2.4 Condicoes de contorno

Foram utilizadas as seguintes condi¢gdes de contorno nas simulagoes:

Entrada: foi definida a velocidade do escoamento na entrada, normal a
superficie. A intensidade da turbuléncia foi definida como média (5%), valor
default quando nao se tém informacdes sobre a intensidade da turbuléncia.

Saida: o programa CFX possui duas alternativas para definigdo da presséao:
pressao estatica igual a 0, e pressédo estatica média igual a 0 (relativa). As
primeiras simulagdes foram feitas usando-se pressao estatica média igual a 0,
pois teoricamente € a condigdo mais correta, haja vista que nao se pode dizer
que a pressao seja exatamente a mesma em toda a superficie que representa
a saida do modelo, pois trata-se de uma secao transversal dentro do reator.
Entretanto algumas simulagdes subsequentes apresentaram perfis de
velocidade inconsistentes, e o problema foi corrigido usando-se a condigéo de
pressao estatica igual a 0 (em toda a superficie).

Parede: velocidade igual a 0, e parede lisa (a altura da rugosidade é
desprezivel em relagao ao diametro do reator).
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4.3 Verificagdo da consisténcia do modelo matemaético

Como ponto de partida, foi simulado o fluxo da mistura reacional num
tubo de dimensdes semelhantes as do dominio em estudo, preenchido por brita 1 e
por brita 2, e a perda de carga obtida foi comparada com a calculada pela equagao
de Ergun. As propriedades fisicas do fluido s&o:

densidade: 571 kg/m?®
viscosidade: 7,758E-05 kg/m.s

Foi simulado um tubo de 1,0 m de comprimento e 2,75 m de didmetro,
numa malha tetraédrica, e com o fluido na mesma velocidade superficial do reator:
0,00397 m/s. Os resultados obtidos foram:

Tabela 5: Resultados de perda de carga em tubo reto, pela equagao de Ergun e por CFD.

Perda de carga (Pa)
Correlacao Brita 1 Brita 2
Ergun («=180e p=4)| 127,0 54 .4
CFD 126,9 54,4

Vé-se que a perda de carga obtida por CFD é praticamente idéntica a
calculada pela equagao de Ergun, com os valores de « e S recomendados para

particulas rugosas. Os resultados obtidos via CFD estdo de acordo com o esperado.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 Nomenclatura

Na discussdo a seguir, sera usada a seguinte nomenclatura para
definir cada parte do reator:

e Bocal de entrada do reator: abertura de 0,609 m (24”) de didametro no fundo
da calota hemisférica.

e Pescoco do bocal: parte cilindrica de 0,609 m (24”) de diametro que se
estende para baixo a partir do bocal de entrada do reator, dentro da qual se
encontra a placa perfurada.

e Oirificio de entrada: abertura de 0,1524 m (6”) de didmetro no pescoco do
bocal, por onde entra a mistura reacional.

e Tampo do bocal: flange cego que tampa a abertura inferior do pescogo do
bocal.
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5.2 Simulagao de toda a regido de entrada do reator

Foi simulado o escoamento na regidao do fundo do reator, desde o
orificio de entrada dos reagentes, passando pela placa perfurada, até o término do
leito de brita 1. Como se pode ver na Figura 13, a placa perfurada e os primeiros
centimetros de brita no pescog¢o do bocal do reator praticamente eliminam o efeito
da entrada a 90° do liquido. A Figura 14 mostra como os vetores de velocidade se
alinham apds a passagem pela placa perfurada, de forma que o fluido entra
verticalmente na calota hemisférica do reator.

Velooity
APl 13

I 1. H10e4+000

7.500e-001
. S Ue- U1
Z.500: a01

0. H00e+000

fm =#-1]

Figura 13: Velocidades na regido de entrada do reator (12 simulagao).
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For22e-UN

Z.8061¢ 001
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Figura 14: Vetores de velocidade na regiao de entrada do reator (12 simulagéo).

Esta constatacdo permitiu que outras simulacbes fossem feitas
compreendendo somente a regiao de fluxo ascendente dentro do reator, eliminando-
se a simulagdo da regido do pescogo do bocal, e possibilitando simulagées em
malhas 2D, devido a simetria axi-simétrica do reator. Isso ampliou o leque de
possibilidades de simulagdes, pois reduziu bastante o tamanho da malha e o tempo
de processamento de cada simulagao.

A fim de confirmar a possibilidade desta simplificacdo, foi feita uma
simulagao com uma malha mais refinada somente da regido do pescogo do bocal de
entrada.
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5.3 Simulagéo da regidao do pescoc¢o do bocal de entrada

A malha mostrada na Figura 10 foi utilizada para simular com maior
preciséo a regidao do pescogo do bocal de entrada do reator, a fim de confirmar a
conclusao advinda da primeira simulagdo: a velocidade na entrada do reator é
normal a superficie do bocal, e tem moédulo aproximadamente constante em toda a
secao transversal do bocal.

A Figura 15 mostra a faixa de velocidades no plano vertical central. Vé-
se que o resultado é semelhante ao da Figura 13.

8.199¢ 001

4 _14éc 001

9.358c 003

[ron =m-1]

Figura 15: Velocidades no pescogo do bocal de entrada do reator (22 simulagao).
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A Figura 16 também mostra as velocidades no plano vertical central,
porém numa escala que permite observacdo mais detalhada da regido acima da
placa perfurada. Pode-se notar uma distribuicdo uniforme de velocidade nessa
regiao.

5.000e-002

 2.500e-002

0.000e+000

[m s%-1]

Figura 16: Velocidades no pescogo do bocal de entrada do reator (22 simulagéo), com maior detalhe
na regido acima da placa perfurada.
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A Figura 17 apresenta os vetores de velocidade no mesmo plano. Vé-
se que o resultado é similar ao da primeira simulagao (Figura 14), isto é, os vetores
se alinham verticalmente apds a passagem pela placa perfurada .

4. 146e-001 '

93580 003 =

[ s 1]

Figura 17: Vetores de velocidade no pescogo do bocal de entrada do reator (22 simulagao).

A Figura 18 mostra a distribuicdo de velocidade no plano do bocal de
entrada no reator (vista de topo). Mais uma vez, nota-se uma distribuicdo uniforme
ao longo da secgéao.

2.2158 002

0. 000c+004

[ =*-1]
&
A

Figura 18: Distribuigdo de velocidades no bocal de entrada (vista superior).
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A Figura 19 mostra os vetores de velocidade no plano do bocal de
entrada do reator. Nota-se que eles sdo praticamente ortogonais a esse plano, e o
modulo da velocidade é praticamente o mesmo ao longo de toda a seg¢édo, o que é
indicado pela cor e comprimento uniformes dos vetores.

Figura 19: Vetores de velocidade no plano do bocal de entrada do reator.

Na Figura 20 temos o perfil de velocidades nesse bocal, o qual se
apresenta como um perfil praticamente pistonado (n&o é apresentada a sub-camada
viscosa). Nota-se também que o tipo de malha usado na simulagao leva a uma certa
imprecisdo numérica no resultado.

Perfil de velocidade na entrada do reator

0.08 -
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Figura 20: Perfil de velocidades no bocal de entrada do reator.
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Com relagcédo a pressao, vemos na Figura 21 o detalhe da regido da
placa perfurada e o espaco acima desta. Observa-se que a pressao € um pouco
maior no lado por onde entra o fluido (lado esquerdo), porém, acima da placa
perfurada, a pressado se distribui uniformemente ao longo da seg¢ao, diminuindo
gradativamente até a parte superior do pescog¢o do bocal.

M E e 8 8 aa o o

Pressure
[bar]

Figura 21: Distribuicdo da pressao na regido da placa perfurada.

A condi¢ao de contorno usada na saida do dominio foi pressdo média
igual a zero. A Figura 22 mostra que em torno de 2/3 da regiao da saida a presséao é
realmente igual a zero, e a Figura 23 evidencia que a iso-superficie de pressao igual
a 1E-03 bar ocupa uma area que quase equivale a se¢ao de saida do dominio.

Figura 22: Iso-superficie de presséo = 0. Figura 23: Iso-superficie de presséo = 1E-03 bar.
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As Figuras 24 e 25 apresentam as linhas de corrente do escoamento
em todo o dominio da simulacdo. As setas indicam o orificio de entrada do
escoamento.

Figura 24: Linhas de corrente no pescoco. Figura 25: Linhas de corrente no pescogo.

A Figura 26 apresenta dois planos, que sao usados nas Figuras 27 e
28 para mostrar vetores de velocidade. O primeiro € um plano horizontal, na altura
da linha de centro do orificio de entrada. O segundo € um plano vertical, na linha de
centro do pescocgo do bocal, paralelo ao orificio de entrada.

Figura 26: Planos vertical e horizontal usados para exibir vetores de velocidade.
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Figura 27: Vetores de velocidade em plano Figura 28: Vetores de velocidade em plano
horizontal. vertical.

A partir das Figuras 24, 25, 27 e 28, observa-se que o fluido, apés
entrar no pescogco do bocal, dirige-se rapidamente a parede oposta deste, e ao
mesmo tempo direciona-se para baixo. Ao atingir a parede oposta, inicia uma
recirculagcéo lateral, tangenciando a parede, enquanto que ao atingir o tampo no
fundo do pescocgo, diverge-se para os lados, e inicia uma ascensido préximo a
parede. Ao subir, o fluido encontra a placa perfurada de forma tangencial, porém,
apods atravessa-la, o escoamento se alinha verticalmente.

Diante de todos os resultados dessa simulagdo, conclui-se que o
escoamento na entrada do reator pode ser aproximado como normal a superficie de
entrada, e considerado uniformemente distribuido por toda a se¢do. Dessa forma,
pode-se adotar uma simplificagdo para as simulacdes subsequentes, que podem
ser realizadas sem o pescogo do bocal e a placa perfurada, o que também
possibilita que as simulagdes sejam feitas em apenas duas dimensdes, devido a
simetria axial do reator.
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5.4 Simulagdes 2D
A malha 2D mostrada na Figura 12 foi utilizada para simular o

escoamento dentro do reator, a partir do bocal de entrada, numa regido que
compreende a calota hemisférica inferior mais 0,75 m da parte cilindrica.

5.4.1 Simulacido com britas 1 e 2

Foi simulado o escoamento no leito do reator industrial, que consta de
brita 2 até o inicio da parte cilindrica, e de uma camada de brita 1 acima da brita 2.
Embora a camada de brita 1 tenha 0,15 m de altura, foi simulada uma altura total de
0,75 m de brita 1, a fim de constatar a evolugao do perfil de velocidades nesse
material. A velocidade na entrada do reator é igual a 0,0807 m/s, e a velocidade
superficial média no trecho cilindrico é de 0,0394 m/s.

Nas Figuras 29 e 30 sdo mostrados os contornos de velocidade e de
pressado. Observa-se a reducéo gradativa das duas variaveis, e que o gradiente de
velocidade acompanha o gradiente de pressdo. Embora o aumento de didmetro leve
a um aumento na pressao estatica, a alta perda de carga imposta pelo meio poroso
faz com que a pressao total diminua.

9.000e-003

I 6.000e-003
3.000e-003

1.000e-003

I 5.000e-004
0.000e+000

Y

[m sh-1] [bar]
Lo Lo
1] 0.452 0.905 (m) X 0 0.452 0.905 (m) X
[l | [ |
I ] | i 1

Figura 29: Contorno de velocidades para britas Figura 30: Contorno de pressoes para britas 1 e 2
1e2.
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A Figura 31 apresenta as linhas de corrente. Nota-se que a primeira
camada de brita 2 ja espalha transversalmente o escoamento, e que ndo ha
recirculagdes.

2 382e-002

-543e-
3.543e-003 ¥

[m s#-1]
- - ®
0 0.452 0.904 (m) I—. X

Figura 31: Linhas de corrente para brita 1 e 2.
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Na Figura 32 vé-se o perfil de velocidades em diferentes cotas na
regido cilindrica. Nado é mostrada nesse perfil a velocidade na sub-camada laminar
proxima a parede, por razbes explicadas anteriormente. As linhas mostradas no
grafico representam a velocidade no seio do fluido, desde o centro do reator até o
limite da sub-camada viscosa.

Perfil de velocidades na regido cilindrica (brita 1)
0.0044 —pi-ooomemeeeees oo N S oo

Q)
é 4
-
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R B T I e
0 0.2 04 06 08 1 1.2 14
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=00m -01m 02m =03m -04m 05m -0Bm =07m

Figura 32: Perfil de velocidades na regiao cilindrica ocupada por brita 1.

Na cota 0, que representa o inicio da regido cilindrica, observa-se que
a velocidade tem o valor minimo de 0,00373 m/s proximo a parede, e valor maximo
de 0,00429 m/s no centro do reator, uma variacdo de 15%. A relagcdo entre a
velocidade média e a velocidade maxima €& de 92%, o que ja é suficiente para
considerar-se 0 escoamento como pistonado. Entretanto o perfil de velocidades
continua se achatando até uma altura aproximadamente de 0,6 m, a partir da qual o
perfil de velocidades n&o se altera mais de forma significativa. Deste ponto em
diante pode-se considerar o escoamento desenvolvido.

Como a camada real de brita 1 no reator possui 0,15 m de altura, ao
atingir o leito de catalisador (logo acima da brita) o escoamento ainda n&o esta
desenvolvido, porém o perfil de velocidades ja é suficientemente achatado para se
concluir que nao existe ma distribuicdo de reagentes no leito catalitico.
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5.4.2 Simulacdes com outros meios porosos

Na mesma malha 2D, foram feitas simulagdes com meios porosos
formados por outras particulas, a saber:

e Um leito s6 com brita 1;
e Um leito s6 com brita 2;

e Um leito de esferas de 0,003 m de didmetro (didmetro minimo comercial para
esferas inertes normalmente usadas como suporte de leitos cataliticos);

e Um leito de esferas de 0,075 m de diadmetro (didametro maximo comercial para
as esferas descritas acima).

e Um leito com particulas cilindricas, com 0,005 m de didmetro e 0,010 m de
comprimento (dimensdes semelhantes as dos pellets de catalisador usados
no reator em estudo).

A velocidade usada nestas simulagdes € igual a da simulagédo do item
5.4.1. As caracteristicas fisicas dos leitos porosos de particulas esféricas e
cilindricas séo:

a) Fracédo de vazios: a fragdo de vazios adotada foi, conforme sugerido por Rase
(1990), igual a 0,40 para esferas, e 0,46 para cilindros (long extrudates).

b) Didametro equivalente dos cilindros: calculado conforme formula indicada por Rase
(1990):

6d
d =———¢ 21
P 4+2d /L 1)

sendo d. o didmetro do cilindro, e L o comprimento.

A Tabela 6 resume as propriedades dos novos leitos introduzidos.

Tabela 6: Propriedades dos leitos de esferas e cilindros.

Particula £ d K K

p perm loss

Esferas 3mm | 0,40 | 0,003 m | 8,89E-09 m? | 11250 m”’

Esferas 75 mm | 0,40 | 0,075 m | 5,56E-06 m2 | 450 m™

Cilindros 0,46 | 0,006 m | 6,68E-08 m? | 3329 m™
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As Figuras 33 a 37 apresentam os perfis de velocidade de cada
simulagao nas cotas 0,1 m, 0,4 m e 0,7 m da regi&o cilindrica do reator.

Leito de brita 1
0.0044

0.0043

0.0042

0.0041 ..... b

0.004

v (mis)

0.0038

0.0038+
0.0037
U'Oms_l-|vrv-.---|-|-‘vr-|--- ------
1] 02 0.4 0.6 048 1 12 1.4
Raio (m)
=01m =04m 07m

Leito de brita 2
0.0044 B

0.0043

0.0042

0.0041

0.0038

0.0038

0.0037

L e e
Raio (m)
=04m

=01m 07m

Figura 33: Perfil de velocidades em leito de brita 1 Figura 34: Perfil de velocidades em leito de brita 2
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Figura 35: Perfil de velocidades em leito de
esferas 3 mm
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Figura 36: Perfil de velocidades em leito de
esferas 75 mm
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Leito de cilindros
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Figura 37: Perfil de velocidades em leito de cilindros

Nota-se que em todas elas o perfil € bastante parecido. As diferencas
sao minimas. A Tabela 7 mostra a velocidade no centro do reator para as 3 cotas.

Tabela 7: Velocidade no centro do reator nas 3 cotas

Velocidade (m/s)

Particula 0,1m 0,4 m 0,7 m

Brita 1 0,00434 | 0,00407 | 0,00399
Brita 2 0,00432 | 0,00407 | 0,00399
Esferas 3 mm | 0,00440 | 0,00412 | 0,00403
Esferas 75 mm | 0,00431 | 0,00406 | 0,00399
Cilindros 0,00436 | 0,00409 | 0,00400

Isso aconteceu a despeito da perda de carga ter sido bem diferente em
cada caso, conforme mostrado na Tabela 8.

Tabela 8: Perdas de cargas em diferentes leitos

Particula Perda de carga (Pa/m)
Brita 1 55,7
Brita 2 24,08
Esferas 3 mm 84,4
Esferas 75 mm 2,05
Cilindros 19,36
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A fim de investigar se ha ou nao diferenga significativa no perfil de
velocidades para diferentes particulas, foram feitas diversas simulagdes de leitos de
esferas, com uma grande variagdo nos diametros. Tomou-se o0 cuidado para nao
tomar uma particula pequena demais, que chegasse a uma condi¢cao de fluidizag&o
do leito na velocidade estudada.

Para calcular a velocidade minima de fluidizag&o, Seckler (1994) usou
uma equacao derivada da equagao empirica de Carman-Kozeny .

&V ulp)” p,
(1-£)** gd;®  p,-py

(22)

onde p, € a densidade do fluido e p, € a densidade da particula. Esse autor obteve

boa concordancia com resultados para experimentos de fluidizagcdo de leitos de
particulas. Portanto essa equacgao foi usada aqui para estimar o didametro minimo da
particula, dada a velocidade.

Supondo que as esferas sejam de alumina com densidade p, = 3900

kg/m3, a menor particula que nao fluidiza na velocidade do estudo (0,00394 m/s) tem
diametro igual a 1,28E-04 m. Entdo, o didmetro das esferas estudadas variou de
2E-04 a 0,275 m (um décimo do didmetro do reator, de modo a manter a raz&o de
aspecto nao menor do que 10).

Para cada caso, calculou-se a velocidade maxima na cota 0 (inicio da
parte cilindrica), e dividiu-se a velocidade média pela velocidade maxima, obtendo-
se o indice de velocidade v/v,,, que pode ser usado para se avaliar o grau de

achatamento do perfil de velocidades. A Tabela 9 resume os resultados.

Tabela 9: Propriedades dos leitos e velocidades na cota 0 para esferas de 0,2 a 275 mm.

Particulas errm (mz) Kloss( m-1) G(m/S) Vinax (m/S) V/Vméx
Esferas 0,2 mm | 3,95E-11 | 168750 |0,00394 | 0,00482 |81,7%
Esferas 1 mm 9,88E-10 | 33750 |0,00394| 0,00468 |84,2%
Esferas 3 mm 8,89E-09 | 11250 |0,00394| 0,00458 |86,0%
Esferas 10 mm | 9,88E-08 3375 ]0,00394 | 0,00451 |87,4%
Esferas 15 mm |2,222E-07| 2250 |0,00394| 0,00450 |87,6%
Esferas 25 mm | 6,17E-07 1350 |0,00394| 0,00449 |87,8%
Esferas 40 mm |1,580E-06 844 0,00394 | 0,00448 |87,9%
Esferas 75 mm | 5,56E-06 450 0,00394 | 0,00448 |87,9%
Esferas 150 mm| 2,22E-05 225 0,00394 | 0,00447 |88,1%
Esferas 275 mm| 7,47E-05 123 0,00394 | 0,00447 |88,1%

(1) VAN DIUK, J. C., WILMS, D. A. J. Water S. R. T. — Aqua, v. 49 (5), p. 263-280, 1991.
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O resultado do indice \_//vméx € apresentado na Figura 38.
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Figura 38: indice de velocidade em fungéo do didmetro das esferas.

Na equagao de Ergun, usada para modelar o escoamento em leito
poroso, a perda de carga é dada pela soma de dois termos, um referente a perda de
energia viscosa (contribuicdo laminar), e outro referente a perda de energia cinética
(contribuicdo turbulenta). Calculando-se o dois termos para cada leito de esferas,
temos:

Tabela 10: Termos viscoso e cinético da equagéo de Ergun para leitos de esferas.

Termo 1| Termo 2

Particulas (viscoso) | (cinético)] Soma |Termo 1 % | Termo 2 %
Esferas 0,2 mm 7738 748 8486 91,2% 8,8%
Esferas 1 mm 309 149,6 459 67,4% 32,6%
Esferas 3 mm 34,4 49,9 84,2 40,8% 59,2%
Esferas 10 mm 3,09 14,96| 18,05 17,1% 82,9%
Esferas 15 mm 1,376 9,97 11,35 12,1% 87,9%
Esferas 25 mm 0,495 5,98 6,48 7,6% 92,4%
Esferas 40 mm 0,1935 3,74 3,93 4,9% 95,1%
Esferas 75 mm 0,0550 1,994 | 2,049 2,7% 97,3%
Esferas 150 mm | 0,0138 0,997 1,011 1,4% 98,6%
Esferas 275 mm | 0,00409 0,545| 0,549 0,7% 99,3%

A partir da Figura 38 e da Tabela 10, observa-se uma tendéncia de
alongamento do perfil de velocidades relacionada ao didmetro da particula e a uma
maior contribuigdo da resisténcia viscosa na perda de carga. Dada esta tendéncia,
calculou-se o numero de Reynolds para cada caso. Se admitirmos como zona de
transicéo a regido para Re,, entre 10 e 1000, temos:



Tabela 11: Numeros de Reynolds para as diferentes particulas.

Particulas v (m/s) Re, Regime
Esferas 0,2 mm | 0,00394 | 6 | laminar
Esferas 1 mm 0,00394 | 29 | transigao
Esferas 3 mm 0,00394 | 87 | transigao
Esferas 10 mm | 0,00394 | 290 | transicao
Esferas 15 mm | 0,00394 | 435 | transicao
Esferas 25 mm | 0,00394 | 725 | transicao
Esferas 40 mm | 0,00394 | 1160 | turbulento
Esferas 75 mm | 0,00394 | 2175 | turbulento
Esferas 150 mm | 0,00394 | 4350 | turbulento
Esferas 275 mm | 0,00394 | 7975 | turbulento
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Confrontando esse resultado com a Figura 38, nota-se que o indice

v/v

max

independe do didametro das particulas para escoamento turbulento, porém

diminui quando o escoamento passa pela zona de transigdo e quando € laminar.
Para confirmar essa tendéncia, os mesmos leitos foram simulados em diferentes
numeros de Reynolds, mantendo-se o mesmo fluido (mesmas densidade e
viscosidade), porém variando a velocidade. Os resultados sao apresentados na

Figura 39.
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Figura 39: indice de velocidade em fungdo do numero de Reynolds.
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Para exibir o comportamento dos pontos para baixos numeros de
Reynolds, ndo foram mostrados na Figura 39 os resultados para Re, > 1000, pois o
indice de velocidade tende a ficar constante. Vé-se aqui que ha mesmo uma
tendéncia de diminuigdo do indice de velocidade para baixos numeros de Reynolds.
A seguir foram feitas algumas simulag¢des usando-se liquidos diferentes, de modo a
variar o numero de Reynolds através também de variagbes nas propriedades fisicas
do fluido, conforme mostrado na Tabela 12. Na Figura 40, os novos pontos (em
vermelho) foram acrescentados aos obtidos anteriormente.

Tabela 12: Simulagbes envolvendo outros fluidos (a 25 °C e 1 atm).

densidade | viscosidade | dp v Vimax -

Fluido kg/m?3 kg/m s m Re, m/s m/s VIV
glicerina 1262 1,495| 0,150 6 0,0474| 0,0577 0,821
etanol 789 0,001197| 0,015 32| 0,00324|0,003815 0,848
acetona 780 0,000324 | 0,025 100| 0,001662|0,001913 0,869
agua 997| 0,000890| 0,010] 320| 0,02857| 0,0325| 0,879
metanol 791 0,000594| 0,075 550| 0,00551| 0,00624 0,883

V/Vméx
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Figura 40: indice de velocidade em funcéo do nimero de Reynolds, incluindo escoamento de outros
fluidos.

Uma observacéo a ser incluida é que os casos de regime laminar (Re,
< 10) foram simulados de duas maneiras: com o modelo de turbuléncia k-¢, € com
modelo laminar. Nas duas situagdes, os resultados foram idénticos.

Como se vé, o indice de velocidade obtido com outros fluidos
apresenta a mesma tendéncia ja observada com a carga do reator. Isso indica que o
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comportamento do escoamento em meio poroso independe da natureza do fluido e
do tipo de particulas do meio poroso, e pode ser caracterizado com base nas
propriedades de ambos, através apenas do numero de Reynolds.

Os pontos da Figura 40 podem ser ajustados pela seguinte equagao:

v 0808+0,02919Re, 23)
Vax  1+0,03298Re,

max

Esta curva é plotada na Figura 41 juntamente com os pontos da Figura
40. A equacéo 23 permite prever o grau de achatamento do perfil de velocidades no
inicio da regiao cilindrica do vaso a partir apenas no numero de Reynolds, para
qualquer liquido, em qualquer meio poroso, bastando-se conhecerem as
propriedades destes.

VIV, .,
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88% —

87%
86% /
85%

84% A

83% A

82%

81%

80%

0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800 850 900 950 1000

Re,

Figura 41: Curva da equacéo obtida para o indice de velocidade em fung&o de Re,.

Os resultados mostram que o perfil de velocidades na cota examinada
€ mais achatado para escoamentos turbulentos. Conforme o escoamento tende para
laminar, o perfil tende a ficar mais parabdlico. Ou seja, quando o escoamento é
turbulento, o jato formado pela passagem do fluido no bocal de entrada é dissipado
mais rapidamente.
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5.4.3 Simulacdes em tubo de fundo plano

Vasos com fundos hemisféricos nédo sdo os mais comuns na industria.
Vasos de alta pressao, fabricados segundo o cédigo ASME, normalmente sao feitos
com fundos torisféricos, e vasos que operam em pressdes menos elevadas também
podem ser fabricados com tampos planos (flanges). Para que o desenvolvimento do
escoamento pudesse ser avaliado sem os efeitos da geometria do fundo do vaso,
foram feitas simulagdes num vaso de fundo plano.

Uma vez concluido que ndo ha dependéncia do perfil de velocidades
com a natureza do fluido ou do leito poroso, bastando-se conhecer o valor de Rey,
as simulagdes em fundo plano foram feitas sempre com o mesmo fluido (carga do
reator) e mesmo tipo de particula (esferas de 0,025 m de diametro), variando-se
apenas a velocidade.

As simulagdes de escoamento feitas em tubo de fundo plano tiveram
como objetivo avaliar o desenvolvimento do escoamento em fungdo da distancia
percorrida, para varios numeros de Re,. Novamente o parametro utilizado para essa

avaliagéo foi o indice de velocidade v/v,, .

A geometria escolhida para essas simulagdes compreendeu um tubo
do mesmo didmetro do reator estudado (2,75 m), e também com um bocal de
entrada de 0,6096 m (24 polegadas). As linhas de corrente tipicas para escoamento
nesse tipo de geometria sdo mostradas na Figura 42 para Re, = 20, como exemplo.

| 1.2730-003

6. 3638 -004

I 1. 0§7e 005

[m s*.1]

Figura 42: Linhas de corrente em vaso de fundo plano para Re, = 20.

Logo na entrada do vaso o fluido ja se distribui radialmente, e em
seguida o escoamento se alinha verticalmente. Na Figura 43 mostram-se os vetores
de velocidade em detalhe junto a parede do vaso, proximo a entrada, onde se vé
que nao ha recirculagao.
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Figura 43: Vetores de velocidade junto a parede, na parte inferior do vaso.

A Figura 44 mostra o indice v/v_, em funcdo da distancia

adimensional Y, que é igual a y/(D/2), sendo y a distancia percorrida e D o diametro
do reator. Sdo plotadas varias curvas, para diferentes numeros de Re,.

——Re =2

0‘957 / // | TERe=5

0:94 47 / //’7 ——Re=20 | |

—*—Re=50 [
—e—Re =120

0,93 —
a7/ ——Re = 300

0.92 / //' ——Re=700 | |

0,91 —+—Re = 1000

1 1.1 1,2 1,3 1.4 1,5 1,6 1,7 1,8 1,9 2y

Figura 44: indice de velocidade em fungdo de Y em reator de fundo plano.
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Em primeiro lugar, observa-se um comportamento semelhante ao
encontrado nas simulagdes em fundo hemisférico no que se refere ao numero de
Reynolds, ou seja, para uma mesma cota na parte inicial do vaso, o perfil de
velocidades € mais achatado para numeros de Reynolds maiores. Em segundo
lugar, vé-se que a uma distancia igual a um didmetro (Y = 2) o escoamento ja esta
desenvolvido, qualquer que seja o numero de Reynolds. E o perfil do escoamento
desenvolvido praticamente independe do numero de Reynolds. Para qualquer valor

de Re,, o perfil de velocidades é praticamente plano, com V/V,,,, em torno de 0,995.

Um leito poroso que impde uma perda de carga maior que outro ndo promove uma
melhor distribuicdo do escoamento. Qualquer que seja 0 meio poroso, a perda de
carga ja € muito maior do que a resisténcia imposta pela parede do tubo. Porém, um
leito poroso que implique num escoamento turbulento elimina mais rapidamente o
efeito de jato formado pela passagem do fluido no bocal de entrada.

Analisando matematicamente, para cada cota, o indice V/V,,, também
se relaciona com Rep, segundo uma fung&o da forma da equagéo 23:

v a+bRe,

= 24
V. 1+cRep 24)

max

sendo que os parametros a, b e ¢ podem ser expressos em fungao da distancia y:

a=-0,2836 y2+0,9012 y + 0,2641 (25)
b = 0,0479 y2 - 0,0629 y + 0,0501 (26)
¢ =0,0529 y2 - 0,0778 y + 0,0616 (27)

Para comparacido do escoamento em vaso de fundo plano com o de
fundo hemisférico, o indice de velocidade em func¢do de Y foi plotado na Figura 45
para Rep = 20 (tomado arbitrariamente).
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Figura 45: indice de velocidade em fungdo de Y para fundo plano e fundo hemisférico.

Para o vaso de fundo hemisférico, a cota Y = 1 corresponde ao inicio
da secéo cilindrica, e equivale a cota 0 das se¢des anteriores.

O que se observa nesta comparacdao € que, em vaso de fundo
hemisférico, o escoamento tende a manter no inicio um perfil mais préximo da forma
de jato, porque o diametro na parte inferior do vaso € menor. Ja no vaso de fundo
plano, onde a area de escoamento ja é maxima desde o inicio, o perfil de
velocidades perde mais rapidamente a caracteristica de jato, e tende a ficar mais
achatado nas cotas inferiores. Entretanto, numa distancia correspondente a um raio
e meio, o perfil de velocidades nos dois casos ja é praticamente idéntico.

5.4.4 Simulacoes em tubo de fundo plano com bocais de didmetro diferente

No item anterior demonstrou-se que o perfil de velocidades, na regido
transitéria onde o escoamento se desenvolve, depende da geometria da entrada do
vaso. E também intuitivo esperar que o perfil dependa da relagdo entre o diametro
da entrada e o diametro do vaso. No reator estudado, essa relagao € de 0,22. Para
avaliar essa dependéncia, foram simulados vasos de fundo plano com relagdo de
diametros de 0,10 e 0,50. Novamente, o fluido utilizado foi a carga do reator, as
particulas do leito foram esferas de 0,025 m, e o numero de Reynolds foi igual a 20.
A Figura 46 compara o perfil de velocidades em funcdo de Y destas duas
simulagées com a do vaso de fundo hemisférico e com a de fundo plano com bocal
de didmetro intermediario.
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Figura 46: Comparagéao do perfil de velocidades entre vasos com diferentes didmetros de bocal.

No vaso com bocal maior, o perfil de velocidades € mais achatado que
os demais na regido que vai até Y = 1,6. No vaso com bocal menor, o perfil € menos
achatado do que aqueles com o bocal médio e com o bocal maior. Este resultado
esta dentro do esperado, ja que a velocidade do jato na entrada é maior quanto
menor for o didmetro do bocal. E mesmo o perfil de velocidades no vaso com bocal
menor se mostrou bem mais achatado do que o do vaso com fundo hemisférico.
Nota-se ai uma grande influéncia desse tipo de geometria no desenvolvimento do
escoamento, porém esta influéncia s6 existe numa cota até Y = 1,6. A partir dai
todos os perfis de velocidade coincidem.
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6 CONCLUSOES

Com o uso da Fluidodindmica Computacional, foi possivel entender o
comportamento do escoamento através de um meio poroso, sem necessidade de
nenhum aparato experimental. PGde-se observar que o escoamento se distribui pela
secao transversal do vaso sem recirculacdo, zonas mortas ou caminhos
preferenciais.

O leito poroso constituido de um material inerte como brita, assentado
na parte inferior de um reator de fluxo ascendente, € eficiente em promover a
distribuicdo da carga de reagentes ao longo de toda a segao transversal do reator.
Elimina os efeitos de entrada, e numa distancia curta comparada ao comprimento
total do reator, faz com que o escoamento esteja totalmente desenvolvido.

No reator estudado, poucos centimetros de brita no pescoc¢o do bocal,
logo acima da placa perfurada, sdo suficientes para tornar o escoamento normal a
superficie do bocal, e com perfil de velocidades pistonado. Para esse reator, de
fundo hemisférico, no inicio da regido cilindrica a relagéo entre a velocidade média e
a velocidade maxima ja € de 92%, o que é suficiente para se considerar o
escoamento como pistonado. Apdés uma distancia equivalente a 20% do didametro,
aproximadamente, percorrida na regiao cilindrica, ndo ha mais alteragao significativa
no perfil de velocidades. A camada de brita de 0,15 m de altura, existente nesse
reator, ja proporciona um perfil de velocidades suficientemente achatado, de modo
que se pode dizer que nao existe ma distribuicdo de reagentes no leito catalitico.

Determinou-se uma relagdo matematica entre o grau de achatamento
do perfil de velocidades e o numero de Reynolds, definido em fungdo do didmetro da
particula. O modelo prevé que um leito poroso submetido a escoamento turbulento
elimina mais rapidamente o efeito de jato formado pela passagem do fluido no bocal
de entrada do vaso. O diédmetro da particula, usado no numero de Reynolds, é uma
medida indireta do didmetro dos canais entre as particulas. Quanto menor o
diametro, menor o numero de Reynolds, e o escoamento tende a ficar laminar, pois
a forgas viscosas passam a superar as forgas cinéticas. Por isso ocorre um
fendbmeno semelhante ao que acontece em tubos retos: em escoamento laminar, o
perfil de velocidades € mais parabdlico.

Este modelo foi empregado para estabelecer um critério de projeto
para leitos de material inerte com funcdo de distribuicdo em vasos de leito fixo.
Generalizando, pode-se afirmar que, para vasos de qualquer geometria, qualquer
tipo e tamanho de particula (desde que a razao de aspecto seja maior ou igual a 10),
qualquer liquido e qualquer velocidade de escoamento, um leito de comprimento
igual a um didmetro é suficiente para proporcionar boa distribuicdo e eliminar efeitos
de entrada.

Outra concluséao interessante é que a distribuicdo do escoamento nao
depende da perda de carga imposta pelo meio poroso, ja que a perda de carga
deste sera sempre muito maior do que o atrito provocado pela parede do tubo.
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