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O Brasil é o maior produtor mundial de cana-de-agiicar e seu bagago é uma im-
portante fonte de biomassa, capaz de ser convertida em energia renovavel através de
processos como a pirdlise. O desenvolvimento de modelos mateméaticos que a represen-
tem é essencial na otimizagao desse processo. Nesse sentido, este trabalho avaliou como
a localizacao da injecao das particulas de biomassa e como os parametros operacionais
afetam as taxas de conversao das reacoes de pirdlise em um leito de jorro. Para isso, foi
proposto um modelo em CFD com abordagem Euleriano-Lagrangiano, no qual foi simu-
lado usando o OpenFOAM. Inicialmente, simulou-se a pirélise de tnica particula com um
mecanismo cinético semiglobal de dois estagio. Posteriormente, alterou-se o mecanismo
cinético para considerar a composicao da biomassa. Em uma terceira etapa, simulou-se
apenas o comportamento do leito de particula inerte. Essas trés etapas validaram o mo-
delo proposto. De posse dessa modelagem, explorou-se diferentes localizacoes de entrada
de biomassa e com base na melhor configuragao geométrica, realizou-se um planejamento
fatorial numérico do tipo 2* para investigar a influéncia da temperatura do gis, veloci-
dade do gés e diametro das particulas de biomassa na reagao de pirdlise. Os resultados
numéricos foram confrontados e validados com dados experimentais reportados pela lite-
ratura. Referente a configuragao geométrica do reator, identificou-se a entrada préxima a
base do equipamento a que apresentou o melhor resultado. Quanto ao DoE, observou-se
que a temperatura e o diametro das particulas apresentam uma forte influéncia no com-
portamento das reagoes. Por fim, o cenario de maior conversao de biomassa foi obtido
para uma temperatura de 600°C, uma velocidade de 142 m/s e um diametro de biomassa
de 1,0x1073 m, no qual foi encontrado uma conversao de 84,35 %.

Palavras-chave: DoE, OpenFOAM, Euleriano, Lagrangiano.



v

Abstract of the Thesis presented to PPGEP/UFCG as part of the fulfillment of the

requirements for the degree of Doctor in Process Engineering (D.Sc).

STUDY OF THE PYROLYSIS OF SUGARCANE BAGASSE IN A SPOUTED BED:
MODELING, SIMULATION, AND CFD OPTIMIZATION.

Alysson Dantas Ferreira

August /2023

Advisor: D.Sc. Severino Rodrigues de Farias Neto

Department: Process Engineering

Brazil is the world’s largest sugarcane producer, and its bagasse is a significant
source of biomass that can be converted into renewable energy through processes like
pyrolysis. Developing mathematical models to represent this process is crucial for op-
timization. In this context, this study assessed how the injection location of biomass
particles and operational parameters affect the conversion rates of pyrolysis reactions in
a fluidized bed. To achieve this, a Computational Fluid Dynamics (CFD) model with an
Eulerian-Lagrangian approach was proposed and simulated using OpenFOAM. Initially,
single-particle pyrolysis was simulated with a two-stage semi-global kinetic mechanism.
Subsequently, the kinetic mechanism was modified to account for biomass composition.
In the third phase, the behavior of the inert particle bed was simulated, validating the
proposed model through these three steps. With this model in hand, different biomass
injection locations were explored. Based on the optimal geometric configuration, a nume-
rical factorial 2% design of experiments (DoE) was conducted to investigate the influence
of gas temperature, gas velocity, and biomass particle diameter on pyrolysis reactions.
Numerical results were compared and validated against experimental data reported in
the literature. Regarding the reactor’s geometric configuration, the entry point near the
base of the equipment yielded the best results. In terms of the DoE, it was observed that
temperature and particle diameter significantly influence reaction behavior. Ultimately,
the highest biomass conversion scenario was achieved at a temperature of 600°C, gas ve-
locity of 142 m/s, and biomass particle diameter of 1.0x10™3 m, resulting in a conversion
rate of 84.35%.

Keyword: DoE, OpenFOAM, Eulerian, Lagrangian.
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Capitulo 1

Introducao

1. CONTEXTUALIZACAO

Nos ultimos anos, tem-se acompanhado com uma maior frequéncia nos noticiarios
a ocorréncia de eventos climaticos com graves consequéncias para a populagao humana e
ecossistemas naturais, intensificando o debate sobre o aquecimento global, o que levaram
os paises a se comprometerem com uma agenda de combate as mudancas climaticas, no
qual dentre os seus pilares estratégicos a longo prazo, esta a busca da reducao da emissao
de gases causadores do efeito estufa.

O diéxido de carbono (CO3) é o principal gas causador do efeito estufa. Ele
¢ emitido na atmosfera pela queima dos combustiveis fosseis usados nas mais diversas
atividades humanas. Portanto, minimizar essas emissoes é de fundamental importancia
para frear o aquecimento do planeta. Uma forma que vem sendo usada é a substituicao
dos combustiveis fésseis por fontes de energias renovaveis, uma vez que sao alternativas
atraentes que produzem significativamente menos poluentes toxicos (Clissold et al., 2020).

A biomassa tem recebido grande atengao como uma fonte de energia renovavel para
a producgao de bioenergia e biocombustiveis. Esse tema vem abordando varias questoes
energéticas e ambientais (Hameed et al., 2019). Diferente do que ocorre nos combustiveis
fosseis, o desenvolvimento da biomassa nao leva milhoes de anos. Por exemplo, a biomassa
vegetal é derivada do processo de fotossintese, uma reacao quimica entre o dioxido de
carbono presente na atmosfera, a agua presente no solo e a luz solar em um determinado
comprimento de onda catalisada pela clorofila (McCree, 1971; Klass, 1998), que quebra

as ligagoes do C'O; e da dgua formando hidrocarbonetos (C,, H,0,) e libera oxigénio na
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atmosfera. A biomassa animal, por sua vez, cresce se alimentando de fontes de biomassa.
Em vista disso, ao contrario dos combustiveis fosseis, a biomassa pode ser produzida e
por isso, ela é tida como uma fonte renovavel, sendo esse o grande atrativo de usa-las
como fonte de energia ou de produtos quimicos (Basu, 2018).

Quando a biomassa é processada, ocorre a liberacao de diéxido de carbono que as
plantas absorveram da atmosfera. Esse CO; pode ser novamente recuperado de forma
mais rapida, eficiente e sustentavel através da sua absorcao para a formacao de novas
biomassas, o que nao ocorrem nos combustiveis fosseis, pois eles necessitam de condigoes
geoldgicas, pressao e temperatura para sua formagao (Demirbag, 2001; Mohan et al., 2006).
Assim, a queima de biomassa nao faz nenhuma adicao liquida aos niveis de diéxido de
carbono do planeta. Por isso, desde que ocorra a reposicao da biomassa, ela é considerada
um fonte de energia “neutra em carbono” (Basu, 2018).

Segundo o relatério World Energy Resources (2016) elaborado pelo Conselho Mun-
dial de Energia, a bioenergia, como é chamada a energia gerada a partir da biomassa, é
atualmente a maior fonte renovdvel do mundo, respondendo por 14% das energias re-
novaveis e por 2% da producao global. A Associacao Mundial de Bioenergia estima que
o uso da biomassa pode ser aumentado em até trés vezes até 2035, quando as fontes
renovaveis poderiam atender mais de 50% da demanda mundial de energia.

Nas ultimas duas décadas, o setor de bioenergia tem se desenvolvido no Brasil,
chegando a ser responsavel por cerca de 8,2% da oferta interna de eletricidade em 2021
(EPE, 2022), como mostrado na Figura 1.1.

O Brasil ainda segue com um grande potencial de crescimento no setor de bioener-
gia, pois possui algumas vantagens comparativas em relagao aos outros paises, entre as
quais podemos citar: condigoes climaticas favoraveis, disponibilidade de dgua e possibi-
lidade de expansao de areas com plantios energéticos sem competicao com a agricultura
de alimentos. FEssas vantagens, somadas aos aperfeicoamentos tecnoldgicos em diversas
rotas de conversao de biomassa para energia, além do aperfeicoamento de novas fontes
de biomassa e das tradicionais, projetam um cenério de potencial reducao de custos e
expansao da producao de bioenergia no pais (Ruiz, 2015).

Existem uma série de processos para converter a biomassa em biocombustiveis.
Dentre as principais se destaca a pirdlise, que tem sido uma das mais favoraveis para a

producao de bio-6leo, ao produzir como subproduto uma fase gasosa (biogas) e uma fase
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Figura 1.1 — Matriz energética brasileira em 2021.

Fonte: EPE (2022)

sélida (bio-carvao) (Clissold et al., 2020; Toscano Miranda et al., 2021). Neste processo,
a biomassa é degradada termicamente em uma atmosfera inerte (na auséncia de oxigénio)
e em temperaturas moderadas. Essa decomposicao pode durar alguns segundos ou até
algumas horas (Clissold et al., 2020).

A pirdlise da biomassa sempre é realizada em reatores e ao longo do tempo, uma
variedade desses equipamentos foram projetados para otimizar a geracao de bio-6leo (Ja-
lalifar et al., 2018; Cardoso et al., 2018). Entre eles, podemos citar o reator de leito
fluidizado borbulhante (BFBR), leito fluidizado circulante e reatores de Auger (von Berg
et al., 2020; Campuzano et al., 2019). Dentre os citados, o BFBR destaca-se por causa
de suas aplicagoes diretas, excelente mistura de sélidos, alto desempenho de transferéncia
de calor e ampla flexibilidade de combustivel (Dong et al., 2017).

Existem uma vasta quantidade de estudos experimentais sobre a pirdlise da bi-
omassa (Yang et al., 2021b). Mesmo que os experimentos ajudem na otimiza¢do do
processo de pirdlise, Duarte et al. (2015) afirmam que os estudos que aplicam técnicas
experimentais apresentam alguns obstaculos, como por exemplo: o custo para construcao

de equipamentos, perturbacoes provocadas por medidas experimentais intrusivas, entre
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outras. Dessa forma, a aplicacao de simulacao numérica computacional pode contribuir
com o entendimento profundo das complexas fisicas e termoquimicas da pirélise, ajudando
no desenvolvimento e otimizagao do equipamento.

A maior parte dos trabalhos em CFD reportados na literatura sao aplicagoes da
pirélise de biomassa em reatores de leito fluidizado (Hooshdaran et al., 2021). Nos traba-
lhos realizados por Papadikis et al. (2009a,b,c) e Papadikis et al. (2010a,b) foram simu-
lados em leito fluidizado o efeito da esfericidade, o arraste e a influéncia do tamanho da
particula na transferéncia de calor, de quantidade de movimento, de massa e de especie
quimica. Hu et al. (2019a) modelaram a reacao de pirdlise réapida utilizando CFD-DEM
para investigar os efeitos do encolhimento e da velocidade superficial do gas.

Ja Park and Choi (2019a) analisaram a influéncia da temperatura de reagao e da
velocidade do gas na hidrodinamica, na transferéncia de calor e na reacao de pirdlise.
Yang et al. (2021b) modelaram um reator tridimensional de leito fluidizado borbulhante
(BFB) para a pirdlise rdpida usando o método MP-PIC da abordagem Euler-Lagrange
com o objetivo de estudar a dinamica fisica e térmica das bolhas sob a condicao de alta
temperatura.

Entre os estudos sobre a pirdlise de biomassa em leito de jorro, os que usaram
CFD focaram principalmente nas caracteristicas hidrodinamicas do reator. No entanto
que Park and Choi (2019b) afirmam que a simulagdo CFD da pirdlise rapida de biomassa
no reator de leito de jorro tém sido muito rara de se encontrar.

Hooshdaran et al. (2021) propuseram um modelo para predizer a evolugao dos
produtos da pirdlise de biomassa, em que foi avaliado o efeito do tubo draft em um reator
de leito de jorro conico 2D utilizando o modelo KTGF. Yang et al. (2021b) estudaram as
caracteristicas fisicas e termoquimicas da pirélise de biomassa de um reator de leito de
jorro em escala de laboratério por meio da modelagem MP-PIC. Park and Choi (2019b)
analisaram o efeito da temperatura de reagao e da velocidade do gas sobre a hidrodinamica,
transferéncia de calor e o efeito sobre a reacao de pirdlise em um reator de leito de jorro
conico 3D utilizando a técnica do MP-PIC da abordagem Fuleriana-Lagrangeana.

Diante do exposto, a proposta desse trabalho é estudar os fendmenos fisicos pre-
sentes na pirdlise do bagago da cana-de-agicar em diferentes configuragoes geométricas e
operacionais utilizando uma abordagem CFD Euleriana-Lagrangiana. Os modelos serao

implementados e simulados no OpenFOAM e apds sua validacao, serdo avaliados diferentes
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posicionamentos para a injecao de biomassa e a influéncia da velocidade e da temperatura
do gas, além do diametro das particulas da biomassa sobre as reacoes de pirdlise, a fim

de encontrar parametros que otimizem o processo.

2. JUSTIFICATIVA

A biomassa é conhecida como a fonte mais abundante de energia renovavel, uma
vez que esta disponivel em todos os paises, em varias formas, e pode ser convertida em
formas tteis de energia usando diferentes técnicas de conversao. No Brasil, o bagaco da
cana-de-acgucar é uma alternativa importante de biomassa, visto que o pais é o maior
produtor de cana-de-agicar do mundo, produzindo cerca de 572,9 milhoes de toneladas
em 2021 (CONAB, 2022).

Dentre os reatores de pirdlise estudados, o leito de jorro se caracteriza pela movi-
mentacgao das particulas, ao apresentar movimentos ciclicos e mais uniformes comparados
com o leito fluidizado, possibilitando, um contato mais efetivo entre as fases envolvidas
e por isso, alcanca elevados coeficientes convectivos de transferéncia de massa e ener-
gia. Dessa forma, o leito de jorro apresenta uma maior eficiéencia em suas operagoes
quando comparado com outros equipamentos, além de apresentar baixo custo de ins-
talacao, operagao e manutencao.

Nos tltimos anos, tém-se estudado os parametros operacionais da pirdlise que afe-
tam a quantidade de formagao de bio-6leo para diferentes tipos de biomassa (Jalalifar
et al., 2018; Xiong et al., 2013a), bem como a melhor configuragdo do reator. Nesse
sentido, o desenvolvimento de modelos computacionais contribuem na otimizacao e de-
senvolvimento de novos reatores de pirolise, pois permitem simular o processo, de modo a
analisar e encontrar os melhores parametros e configuragoes geométricas dos equipamen-
tos.

As principais vantagens do estudo da pirdlise em leito de jorro por CFD (Com-
putacional Fluid Dynamics) estdo relacionadas ao fato de que ela permite investigar o
escoamento dos fluidos dentro do equipamento, assim como a transferéncia de calor e
de massa entre as fases presentes, permitindo ser proposto otimizacoes operacionais e
geométricas sem as desvantagens de custo e tempo relacionadas a realizagao de experi-

mentos laboratoriais.
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3. OBJETIVOS

Estudar a pirdlise do bagaco da cana-de-agticar em leito de jorro via fluidodinamica
computacional, com énfase na dinamica e nas transferéncias de calor e massa envolvidas

no processo.

3.1. Objetivos Especificos

e Definir, implementar e simular os modelos matematicos que descrevam adequada-
mente o comportamento da pirélise em um leito de jorro, validando os resultados

obtidos com dados experimentais e/ou com dados reportados na literatura.

e Analisar o comportamento da pirdlise a partir de diferentes posicoes de entrada da

biomassa no leito de jorro.

e Investigar o efeito da velocidade e da temperatura do gas, bem como o diametro

das particulas de biomassa sobre a reacao de pirdlise.
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Revisao Bibliografica

1. BIOMASSA

Biomassa pode ser definido como qualquer material organico nao féssil e biode-
gradavel de origem vegetal ou animal que seja utilizado para a geragao de energia, isso
inclui lenha, bagaco de cana-de-agicar, lixo organico, entre outros (Orellana, 2019; Mi-
randa, 2017).

Em termos quimicos, a biomassa vegetal constitui-se principalmente de lignocelu-
lose, que por sua vez, é constituido por trés diferentes tipos de polimero, sendo eles a
celulose, que corresponde cerca de 40-60% em peso, a hemicelulose, que varia de 15-30%
também em peso e a lignina, que apresenta um intervalo de 10-25% (Rowell, 2012; Foong
et al., 2020). Além desses trés componentes, também existem uma certa quantidade de
cinzas e extrativos, este 1ultimo sao componentes que nao fazem parte da constituicao
quimica da parede celular e inclui elevado nimero de compostos, como resinas, acucares,
taninos, acidos graxos, dentre outros, que podem ser extraidos em agua ou solventes
organicos (Silvério et al., 2006). As composigoes de cada componente sao dependentes da
fonte de biomassa.

Os componentes lignoceluldsicos sao compostos principalmente pelos elementos C,
H e O, contendo um teor total superior a 95%. A celulose é o principal componente das
paredes celulares dos vegetais, sendo composta por D-glicose através da polimerizacao de
ligagoes glicosidicas que formam um polimero linear (Peng et al., 2012). A hemicelulose é
o segundo componente mais abundante da biomassa vegetal, estando presente junto com

a celulose em quase todas as paredes celulares das plantas. E composto de monomeros
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de agticar Cj e Cg, incluindo glicose, galactose, manose, xilose e arabinose (Lujiang et al.,
2020). A lignina é um polimero tridimensional complexo de grupos propil-fenol unidos
por C'— O e C — C. A lignina forma uma estrutura “lignocelulésica” para fornecer um
escudo natural contra a rapida destruicao microbiana ou fungica das fibras celuldsicas
(Lujiang et al., 2020). Na Figura 2.1, pode ser observado as estruturas de monomero de

celulose, hemicelulose e lignina.

Para-propylguaiacol
OH

(6)
OH OH O
\?/f on
0“ HyCO OCH;

o OH
Para-propylphenol  Para-| propylsyrmgol

Celulose Hemlcelulose Lignina
Figura 2.1 — Estruturas da celulose, hemicelulose e da lignina.

Fonte: Foong et al. (2020)

A combustao da biomassa é uma fonte de energia importante desde o descobrimento
do fogo, tendo um papel significativo até a segunda revolucao industrial, quando surgiram
fontes alternativas de energia, de forma a acompanhar o desenvolvimento e a demanda
por produtos industrializados (Orellana, 2019).

A escolha da biomassa para geracao de energia deve passar por alguns critérios
como: apresentar alto rendimento de plantio, baixo consumo de energia e custo para a
producao, composicao com baixa contaminacao e baixa necessidade de nutrientes durante
o periodo de crescimento. Também deve ser levado em consideracao as caracteristicas que
envolvem o clima do local de cultivo e as condi¢oes do solo, consumo de dgua e resisténcias
a pragas evitando a necessidade de fertilizantes e herbicidas (Cunha, 2017).

No Brasil, a geracao de energia elétrica a partir da biomassa ocorre principal-
mente nos setores sucroalcooleiro, de papel e celulose, arrozeiro e nas agroindustrias pelos
seus residuos correspondentes. Para aumentar a participagao da biomassa na geragao de
energia no Brasil a partir dos demais seguimentos industriais, necessita-se de estudos do
potencial e disponibilidade uma vez que a aplicacao de residuos como combustiveis em
alguns setores nao ¢ algo tradicional (Marafon et al., 2016).

Segundo Freitas (2016), os tipos de biomassa utilizados no Brasil sdo: a lenha,
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carvao vegetal, residuos de madeira, lixivia negra (biomassa de origem florestal), palha e
bagaco da cana-de-actcar, palha e casca de arroz, capim-elefante, palha do milho, palha
da soja (biomassa derivada de cultura agricola), lixos liquidos e sélidos (rejeitos urbanos
e industriais). Dentre esses, segundo a Marafon et al. (2016), o bagago da cana-de-agticar
¢ a biomassa mais utilizada para geracao de energia no pais, correspondendo 78,2 % do

total de biomassa utilizada.

2. PIROLISE

A pirdlise pode ser definida como um processo de decomposicao térmica de com-
ponentes organicos em uma atmosfera sem a presenca do oxigénio, ou com uma concen-
tragao extremamente baixa que nao possibilite a ocorréncia de combustao (Miranda, 2017;
Schena, 2019). Durante a pirdlise, grandes e complexas moléculas de hidrocarbonetos se
decompoem em moléculas relativamente menores e mais simples de gas, liquido e sélido,
formando assim, os produtos da pirdlise.

A pirdlise ocorre em duas etapas principais. Os produtos primarios da degradacao
das particulas de biomassa sao geralmente chamados de condensaveis (vapor de bio-6leo),
volateis nao condensaveis (biogds) e carvao (bio-carvao). Os condensdveis também é deno-
minado como bio-6leo, pois serao condensados ao longo do processo, sendo sua composi¢ao
formada por compostos organicos de grandes cadeias. Os volateis também sao chamados
de biogas, e sua composicao é formado principalmente de CO, C'O,, Hy e hidrocarbonetos
C1 — C5. Reagoes secunddrias do alcatrao produzido resultam na formacao de produtos
de degradacao secundéria e, geralmente, rendimentos organicos reduzidos (Vikram et al.,

2021; Sobek and Werle, 2019; Sharma et al., 2015).

2.1. Produtos da Pirdlise

2.1.1. Produto Liquido

A fase liquida é uma mistura complexa de compostos organicos com moléculas
de varios tamanhos obtidos das reacoes de despolimerizacao e fragmentacao da celulose,
hemicelulose e lignina e que é composta predominantemente por fendis, dlcoois, aldeidos,
cetonas e acidos dicarboxilicos, entre outros (Schena, 2019; Ferreira, 2020). O produto

liquido é conhecido como bio-6leo, mas também é chamado de 6leo de pirdlise, alcatrao
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de pirdlise, liquido de madeira, entre outros nomes (Kan et al., 2016).

O bio-éleo é gerado através da condensacao rapida dos componentes volateis li-
berados durante o processos de pirdlise. Segundo Gongalves (2016), as caracteristicas
quimicas e fisicas do bio-éleo estao ligadas a algumas variaveis de processo, tais como
a umidade da biomassa, o tamanho das particulas, a configuracao do reator, a taxa de
aquecimento, a temperatura de reacao e o tempo de residéncia do vapor formado.

O bio-6leo apresenta diversas aplicacoes que podem ser exploradas de intimeras
formas. Segundo Kan et al. (2016), esse composto foi amplamente testado como com-
bustivel em processos de combustao, geracao de eletricidade e produgao de calor processos
industriais. Porém, apesar do bio-6leo ser menos poluente em relagao aos combustiveis
fosseis, o mesmo apresenta alta viscosidade, acidez elevada, carater corrosivo e alto teor
de oxigénio, o que diminui a capacidade calorifica, limitando a sua aplicagao direta como
combustivel liquido. Schwieder (2012) afirma que na area de geragao de energia, o bio-6leo
vem sendo aplicado tanto em fornalhas e boilers para fornecimento de calor quanto em
motores a diesel, do tipo Stirling. Geralmente, o poder calorifico dos bio-6leos varia entre
15 a 20 MJ/kg, representando 40-50% da energia liberada pelo diesel féssil (42-45MJ /kg)
(Demirbas, 2007; Jesus, 2017).

Segundo Lazzari (2014), o bio-6leo também pode ser utilizado como uma rica
fonte de inimeros componentes quimicos que apresentam capacidade de serem usado nos
mais diversos seguimentos industriais, possuindo um alto valor agregado. Essa obtencao
depende de processos de extragao e isolamento desses insumos quimicos. Bridgwater et al.
(1999) afirmam que podem ser extraidos do bio-6leo componentes como polifendis para uso
em resinas com formaldeido, levoglucosano que pode gerar glicose por meio da hidrolise,

e hidroxiacetaldeido esséncias para a industria de alimentos.

2.1.2. Produto Gasoso

A fase gasosa também chamada de gas nao condensavel, pois trata-se dos gases nao
recuperados como bio-0leo, é em geral composta por CO, CO,, Hy e hidrocarbonetos de
baixo peso molecular (C'Hy, CyHg, CoHy, C3Hg) e N Hy (Chagas, 2016). Esses produtos
podem ser usados em diversas aplicagoes, gerando ainda mais valor agregado ao processo
de pirdlise.

Segundo Chagas (2016), o gés gerado na pirélise pode substituir o gds natural ou
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o gas utilizado em motores de ignicao comandada. Além disso, esses gases podem ser
utilizados como fonte de geragao de energia para a prépria planta de pirélise (Sharuddin
et al., 2016). O gés de sintese (CO e Hjy) pode ser utilizado em aplicagdes envolvendo
combustiveis de transporte e produgao de quimicos (Moghadam et al., 2014).

Além de resultar em bio-6leo e biocarvao, a pirdlise tem se tornado um alternativa
viavel para a producao de misturas ricas em Hs,, que pode ser aplicados a processos de

hidrotratamento, producao de amonia e aplicagao em células a combustivel.

2.1.3. Produto Sdlido

O componente solido da pirdlise é o biocarvao, ou carvao vegetal. E um sélido que
segundo Tripathi et al. (2016) é poroso e rico em carbono, que pode ser usado principal-
mente como combustivel, adsorvente e em tratamento do solo.

O biocarvao é capaz de melhorar propriedades de fertilizacao e remediacao de
contaminantes quando utilizado no solo (Malghani et al., 2013). Tal aplicacao se deve
pelo biocarvao ser um bom adsorvente, ele é capaz de sequestrar grande quantidade de
carbono (o que ameniza o efeito estufa), retém a dgua, nutrientes e agentes quimicos, o
que acaba evitando a contaminagao das dguas subterraneas e o fenomeno de erosao do
solo (Mullen et al., 2010).

Segundo Laird et al. (2009), uma vez que o biocarvao apresenta baixos teores
de enxofre e teor energético de aproximadamente de 18 MJ/kg, ele pode ser usado como
combustivel s6lido em algumas atividades industriais, o que nao necessitaria de tecnologia
para remogao de SO,.

O biocarvao também pode ser utilizado como carvao ativado, sendo esta aplicacao
considerada o material de maior valor agregado advindo da pirélise convencional da bi-
omassa. Quando comparado com versoes comerciais disponiveis, o carvao ativado da
pirdlise é mais economicamente atrativo e mais ambientalmente favordvel (Gongalves,
2016). Ele oferece diversas aplica¢oes na &area de tratamento de dgua residuaria e em
tratamento de efluentes industriais, também pode ser utilizado na adsorcao de gases e

como catalisador nas indistrias alimenticias (Kan et al., 2016).
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2.2. Tipos de Pirdlise

Em qualquer processos de pirélise o comportamento serd sempre o mesmo, a bi-
omassa é aquecida em uma atmosfera inerte, com isso grandes e complexas cadeias de
hidrocarbonetos irao se decompor em moléculas menores e mais simples, gerando assim
seus produtos. As variaveis que mudam de um processo de pirélise para outro é a taxa de
aquecimento da biomassa, através do tipo de biomassa e temperatura usada e o tempo
em que a biomassa permanece no reator, manipulada através da vazao de gés inerte e do
tamanho das particulas. Com base na taxa de aquecimento, Benevides (2015) afirma que
podemos classificar a pirélise em: lenta (ou carbonizagao), rapida e flash.

A pirdlise lenta é caracterizada por apresentar tempos de residéncia longos, taxas
de aquecimento da biomassa em torno de 2 °C/s e temperaturas de operacao mais baixas
(menores que 500 °C) quando compara a pirdlise rdpida. Nesse processo a formagao
do biocarvao é favorecida, tornando-se o produto principal da reacao (Bridgwater, 2012;
Brownsort, 2009; Batista Junior, 2017).

J& a pirdlise rapida ocorre a temperaturas elevadas (em torno de 500 °C), com uma
taxa de aquecimento na faixa de 10 a 100 °C/s e tempos de residéncia bastante curto,
entre 0,5 e 5s (Batista Junior, 2017). Segundo Bridgwater (2012), o produto principal
nesse tipo de pirdlise é o bio-6leo, cujo rendimento nessa reacao é em torno de 50-75%
dependendo da composi¢ao da biomassa. Porém se aumentarmos o tempo de residéncia
do bio-é6leo no reator, podemos favorecer a formacao dos gases nao condensaveis a partir
de reagoes secundarias.

Ainda segundo Batista Junior (2017), as condigbes essenciais para otimizar a

producao de bio-6leo a partir da pirdlise rapida sao:

e Biomassa com baixa umidade, recomenda-se menor que 10%.

e Biomassa triturada em particulas finas, preferencialmente menores que 3mm,
pois facilita a transferéncia de calor em seu interior, uma vez que biomassa é um material
que apresenta baixas condutividades.

eAltas taxas de aquecimento e transferéncia de calor.

e Baixo tempo de residéncia da fase vapor, preferencialmente menor que 2s, com
o objetivo de minimizar as reagoes secundarias.

e Rapida remocao do carvao produzido, uma vez que o mesmo pode realizar um
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craqueamento dos vapores da pirdlise.

e Répido resfriamento dos vapores da pirdlise para formar o bio-6leo.

Para as pirdlises que ocorrem muito rapida, alguns autores chamam esse processo
de “pirdlise flash”. Esse tipo de pirdlise trabalha com temperaturas acima de 500 °C,
com taxas de aquecimento bastante elevadas (acima 100 °C/s) e apresentam tempo de
residéncia menores que 1s através do uso de particulas muito pequenas (Batista Junior,
2017; Marcilla et al., 2013).

Na Tabela 2.1 encontra-se um resumo dos principais processos de pirdlise.

Tabela 2.1 — Principais processos de pirdlise.

Pirdlise Tempo de Residéncia Taxa de Aquecimento Temperatura Produtos
Lenta Dias Baixo ~ 400 °C  Carvao Vegetal
Répida <5s Alto ~ 500 °C Bio-6leo
Flash <ls Muito Alto > 550 °C Bio-éleo

Fonte: Adaptado de Basu (2018).

2.3. Reacgao da Pirdlise

De acordo com Mazlan et al. (2015), existem quatro etapas no processo de pirélise.
A primeira etapa é a remocao da umidade, seguida da decomposicao da hemicelulose, da
celulose e da lignina. A primeira etapa ocorre em baixas temperatura e sozinha, enquanto
que as outras trés etapas ocorrem de forma simultanea.

Como o proprio nome ja diz, a etapa de remocao da umidade é o momento em que
ocorre a retirada da umidade das amostras de biomassa pelo processo de aquecimento a
uma temperatura de 105 °C. A umidade livre evapora e o calor é entao conduzido para o
interior da biomassa.

A etapa da decomposicao da celulose é um processo complexo e com varias reacoes.
A primeira reacao forma um produto intermediario de vida curta chamada de celulose
ativa. Apods essa reacao intermedidria, ocorrem duas reacoes competitivas. Uma das
reacoes envolve a desidratacao, descarboxilacao e carbonizagao através de uma sequéncia

de etapas para produzir o biocarvao e os gases nao condensaveis. A outra reagao envolve
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a despolimerizacao e cisao, formando gases condensaveis. Se o vapor condensavel for reti-
rado rapidamente do reator, pode-se condensa-lo como bio-6leo, caso contrario, ele pode
sofrer reacoes secundarias, sofrendo craqueamento em biocarvao ou gas nao condensavel
(Basu, 2018).

As etapas de decomposicao da hemicelulose e da lignina sao semelhantes a decom-
posicao da celulose. Na decomposicao, a hemicelulose produz nao apenas mais gases nao
condensaveis e menos gases condensaveis, mas também menos biocarvao em comparac¢ao
a celulose. A reacao de decomposicao da hemicelulose se inicia a um temperatura me-
nor do que a celulose ou da lignina, em uma faixa de 250 - 350 °C. Na decomposicao
da lignina, o principal produto formado é o biocarvao, respondendo por mais da metade
dos produtos gerados, seguido de gases condensaveis e depois por gases nao-condensaveis.
A decomposicao da lignina comeca a uma temperatura de aproximadamente de 280 °C

(Basu, 2018).

2.4. Tipos de Reatores

Segundo Ribeiro (2015), a etapa principal do processo de pirdlise é o reator. Eles
téem sido objeto de investigagao, inovacao e desenvolvimento para a otimizacao das carac-
teristicas essenciais do processo, como altas taxas de aquecimento, temperaturas mode-
radas e tempos curtos de residéncia do vapor, buscando sempre maximizar o produto de
interesse.

Com o continuo avango das tecnologias de pirdlise, diversos tipos de reatores foram
sendo desenvolvidos ao longo do tempo, Ribeiro (2015) cita os seguintes reatores como o0s

mais populares:

e Reator em Leito Fixo - Nesse tipo de reator, um fluido é passado através de
um material sélido granulado em baixas velocidades, os solidos permanecem fixo no local
enquanto o fluido passa através dos espacos vazio do leito. Geralmente esse reator opera
com a quantidade de carbono elevado, longo tempo de residéncia para a fase solida, baixa
velocidade de gas e baixo teor de cinzas. Esse tipo de reator é usado para geracao de calor
e energia em pequena escala, tendo como seu principal problema a remocao do alcatrao, o
que abriu a possibilidade para o uso da conversao térmica e catalitica para a sua retirada

(Lv et al., 2004; Moreira, 2015).
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e Reator em Leito Fluidizado - Semelhante ao reator de leito fixo, os reatores
em leito fluidizado passa um fluido através de um material sélido granulado, porém em
altas velocidades, fazendo com que o material solido seja suspenso e se comporte como
se fosse um fluido. Geralmente esse tipo de reator é aplicado para uma pirélise do tipo
rapida, uma vez que ele proporciona uma rapida transferéncia de calor, um bom controle
da reacao de pirdlise e do tempo de residéncia do vapor, alta area de contanto superficial
entre o fluido e o sélido, bom transporte térmico no interior do sistema e alta velocidade
relativa entre a fase sélida e a fase fluida (Jahirul et al., 2012; Moreira, 2015).

e Reator Ablativo - Na pirdlise ablativa, o calor é transferido da parede quente
do reator para a biomassa que estd em contacto com ela sob pressao. A medida que a
biomassa é aproximada do disco, a camada fundida vaporiza, resultando num produto
muito semelhante ao formado nos sistemas de leito fluidizado. A pelicula de déleo residual
proporciona lubrificacao para particulas sucessivas de biomassa e também é evaporada
rapidamente dando origem a vapores de pirélise que sao recolhidos da mesma forma que
em outros processos (Bridgwater, 2012). As principais caracteristicas de um reator de
pirdlise ablativa sao o alto movimento relativo entre a particula e a parede do reator,
temperatura da parede do reator inferior a 600 °C (Basu, 2018).

e Reator Rotativo - A biomassa é alimentada na regiao do fundo de um cone ro-
tativo (360-960 rotagbes/minuto) juntamente com um excesso de particulas inertes usada
para transferéncia de calor. A forca centrifuga empurra as particulas contra a parede
quente, estas sao transportadas em espiral para cima ao longo da parede. O gas, que
contém o vapor do bio-6leo, sai através de um outro tubo, enquanto que o carbonizado
solido e a areia derramam sobre a borda superior do cone caindo num leito fluidizado
(Bridgwater, 2012). As caracteristicas deste reator incluem um tempo de residéncia dos
sélidos muito curto e um pequeno tempo de residéncia da fase gasosa (Basu, 2018).

e Reator em Leito de Jorro - A entrada do ar em um tnico orificio permite que o
ar de jorro penetre por toda a extensao da camara permitindo que sua operagao seja feita
em leitos de grandes dimensoes sem a ocorréncia de elevadas perdas de carga. Nesse tipo
de reator existe um vigoroso contato gas-sélido, o que aumenta a transferéncia de calor e
massa entre as fases, aumenta a taxa de aquecimento do sélido e evita a desfluidificagao
do leito por aglomeracao de particulas. Além disso, a operacao pode ser realizada com

tempos de residéncia de géas curtos. Consequentemente, as reagoes secundarias dos volateis
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formados no reator sdo reduzidas (Amutio et al., 2012; Fernandez-Akarregi et al., 2013).

3. OPENFOAM

Com o objetivo de desenvolver um cédigo CFD e estrutura-lo de forma a se tornar
geral o suficiente para que outras pessoas pudessem utiliza-lo como um software confiavel,
eficiente e de facil manuseio, em 1993, os entao alunos de doutorado da Imperial College,
Henry Weller e Hrvoje Jasak combinaram esforgos e desenvolveram a ferramenta FOAM
(Field Operation and Manipulation) para operar e manipular campos tensoriais visando
aplicacoes na fluidodinamica computacional.

Em dezembro de 2004, o FOAM teve seu cédigo liberado e se tornou dominio
publico através da licenga GPL (Gnu Public License), assim tendo seu nome mudado para
OpenFOAM (Open Field Operation and Manipulation). A partir deste momento houve
um enorme crescimento no ntimero de usuarios que, além de poder usar os muitos solvers
padroes que o pacote ja possuia para o caso dos problemas mais gerais envolvendo fluidos
newtonianos, podiam também desenvolver solvers especificos para os seus problemas de
interesse.

A tecnologia do OpenFOAM é baseada em um conjunto eficiente e flexivel de
modulos escritos em C++ que sdo usados com o intuito de construir: (i) solvers para
resolver problemas especificos de engenharia que envolvam campos vetoriais, (ii) utilitdrios
para realizar tarefas de pré e pos-processamento, que vao de uma simples manipulagao
de dados a visualizagdo e construcao e processamento de malhas, e (iii) bibliotecas de
expansao usadas pelos solvers e utilitarios, tal como uma biblioteca de modelos fisicos.

O OpenFOAM ¢é um pacote completo no sentido de permitir a simulacao de sis-
temas complexos utilizando computagao em paralelo, permite a utilizacao de malhas es-
truturadas e nao-estruturadas, assim como permite a importacao das mesmas de softwa-
res livres e comerciais. Possui uma grande capacidade multi-fisica, apresentando fluxos
compressiveis e incompressiveis, transferéncia de calor, combustao, reacao quimica, flu-
xos multifdsicos, transferéncia de massa; métodos de particulas (DEM, DSMC, MD),
rastreamento de particulas lagrangianas; andlise de tensao e interacao fluido-estrutura,
manipulagao de malhas dinamica e refinamento adaptativo. Quanto a modelagem fisica
apresenta modelos termo-fisicos e propriedades fisicas para liquidos e gases; modelos de

transporte /reologia; modelos de viscosidade newtoniana e nado-newtoniana; extensas ca-



CAPITULO 2. REVISAO BIBLIOGRAFICA 17

pacidades de modelagem de turbuléncia (RANS, SRS, DES, LES e DNS); modelagem
discreta de particulas (DPM, MP-PIC); métodos VOF e EULER-EULER para fluxos
multifasicos; modelagem de transferéncia de momento interfasico para fluxos multifasicos;
velocidade da chama; reacao quimica; meios porosos e alguns outros. Além de possuir uma
grande variedade de esquemas de interpolacao e bons solvers para resolugao de sistemas

lineares de equagoes.

4. MODELAGEM DE ESCOAMENTO GAS-SOLIDO

Na fluidodinamica, os estudos envolvendo escoamentos multifasicos podem ser de-
finidos para qualquer sistema de escoamento de fluido em que haja duas ou mais fases
distintas presente simultaneamente, apresentando algum nivel de separacao entre as fases
em um nivel acima do escala molecular (Yeoh and Tu, 2019).

Escoamentos multifdsicos apresentam uma certa complexidade em sua modelagem
devido a existéncia de interfaces que separam as diferentes fases. Essas interfaces podem
ser multiplas, deformaveis e mdveis, o que origina uma descontinuidade nos valores das
propriedades fisicas dos fluido, causando um escoamento bastante complexo em suas vizi-
nhancgas. Neste sentido, um escoamento multifasico pode ser classificado como gas-sélido,
gas-liquido, liquido-liquido (Ishii and Hibiki, 2011).

O escoamento gas-sélido, também tratado como gas-particula, sao referente a mo-
vimentagao de particulas solidas suspensas na fase gasosa. Exitem uma vasta quantidade
de problemas em que esse tipo de escoamento pode ser aplicado, indo de estudo envolvendo
o meio ambiente até com o desenvolvimento de novas tecnologias industriais.

Em aplicagoes que envolvem o meio ambiente, encontra-se estudos de problemas
ambientais envolvendo particulas associados a poluicao da atmosfera e da hidrosfera.
Como por exemplo a andlise do efeito de altas concentragoes de rejeitos sélidos disper-
sos em efluentes, prever a dispersao de poluentes, fornecendo os meios necesséarios para
entender os fenomenos de fluxo natural de dispersao poluentes de particulas e forne-
cendo solugoes efetivas para reduzir as altas concentracoes a niveis aceitaveis. Uma outra
aplicacao que vem sendo estudada com essa abordagem é o efeito de um ataque quimicos
e biolégico com o uso de aerosséis e goticulas como particulas migratérias no ar; esse
incidente tragico, tem varias consequéncias desastrosas que afetam a populacao humana

e o meio ambiente. (Crowe et al., 2012)
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As aplicagoes do escoamento gas-particula para fins tecnolégicos envolvem uma
ampla aplicabilidade de situacoes e dizem respeito ao projeto e controle de varios pro-
cessos multifdsicos. Segundo Yeoh and Tu (2019), existe uma crescente demanda para
resolver os diferentes tipos de escoamento gas-particula através da aplicagao de modelos
de escoamento multifasico, no qual pode-se citar sistemas de controle de poeiras e controle
de poluentes de particulas e gases de escape, combustao em fornos e motores diesel envol-
vendo mistura de reagentes de particulas solidas ou aerosséis e ar, separacao de particulas
de efluentes e de secagem; Estudos de leitos fluidizados que também estao conectados
com sistemas de conversao de energia geralmente envolvem muitos processos quimicos,
incluindo a gaseificagao, combustao e liquefaccao do carvao; o estudo da remocao de
particulas de efluentes industriais usando um projeto de ciclone; essa abordagem também
pode ser aplicada a sistemas de secador de sementes, como o leito de jorro entre outras

aplicagoes.

4.1. Caracteristicas da Fase Discreta

4.1.1. Fracao Volumétrica

O mecanismo de escoamento gas-solido depende significativamente da média das
distancias entre as particulas. Esta informacao é importante para determinar se a particula
pode ser tratada como um elemento isolado. A fracao volumétrica das particulas pode

ser calculada como:

np Vi

Voo (2.1)

Oép:

onde n é o nimero de particulas, V,,; é o volume das particulas e Vy/¢ é o volume do dominio
de estudo. Para uma fracao volumétrica de 10%, as particulas estao muito proximas
para serem tratadas como isoladas, portanto a transferéncia de massa, de quantidade de
movimento e de calor de uma particula, afeta diretamente a sua vizinha. Para o caso em
que as particulas possam ser tratadas como isoladas, uma particula nao tera influéncia
sobre sua vizinha, isso ocorre para fragdes volumétricas inferiores a 0,1% (Crowe et al.,

2012).
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4.1.2. Tempos de Resposta

O tempo de resposta para uma particula mudar sua velocidade ou sua temperatura
sao parametros de grande importancia para poder caracterizar o escoamento. O tempo de
resposta da quantidade de movimento refere-se ao tempo necessario para uma particula
responder a uma mudanca da velocidade da fase fluida (Crowe et al., 2012), sendo definido

por:

- 'P7p 2.2
Tp 18,“9 ( )

onde p, ¢ a densidade da particula, D é o diametro da particula e p. ¢ a viscosidade
dinamica da fase fluida.

O tempo de resposta térmica refere-se ao tempo necessario que uma particula
precisa para comecar a mudar sua temperatura a partir de uma variacao de temperatura

da fase fluida (Crowe et al., 2012), ela é definida por:

2
_ PpCpp dp

T T2k,

(2.3)

onde ¢p, ¢ a capacidade calorifica da fase discreta e k, ¢ a condutividade da fase fluida.
Um outro tempo de resposta muito usado para caracterizar o escoamento é o tempo

entre as colisoes. Esse parametro é estimado a partir das diversas equacoes de frequéncia

de colistes que exitem na literatura (Crowe et al., 2012). O tempo entre as colisoes ¢ dado

por:

_ 6
e

sendo fo a equacao escolhida para representar a frequéncia de colisoes.

TC

4.1.3. Escoamento Diluido e Denso

Nos escoamentos gas-sélido, o regime podem ser classificados como diluidos ou
densos dependendo do tempo de resposta, da concentragao gés-solido do escoamento e
da escala espacial. Quando a razao 7,/7. < 1, o comportamento do gas tem um efeito
dominante, onde a particula responde rapidamente a mudanca da turbuléncia local sem a

ocorréncia de alguma colisao. Nesse caso o escoamento é classificado com regime diluido,
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sendo governado predominantemente por forcas de superficies e volumétricas que atuam
sobre as particulas (Yeoh and Tu, 2019; Gui et al., 2019).

Para o caso em que a razao é 7,/7. > 1, o regime ¢é classificado como denso.
Neste caso o movimento das particulas solidas sera controlada pelas interagoes particulas-
particulas e essas colisoes entre a fase solida influenciara significativamente o movimento
da fase gasosa. Em um volume de controle confinado, o movimento das particulas apds
a colisao nas paredes é afetado pelas caracteristicas da superficie e da propriedade do
material (Yeoh and Tu, 2019; Gui et al., 2019).

Quando 7,/7. &~ 1 pode-se considerar o escoamento gas-sélido como um regime
intermediario entre o diluido e denso. Como 7. depende da concentracao de particula, da
taxa de carregamento das particulas e da turbuléncia, em regimes transientes ele pode
varia muito em um curto espaco de tempo, assim o regime pode transitar instantaneamente
entre diluido e denso. Em um cenario em que a distribuicao da concentracao de particulas
for altamente nao uniforme, o escoamento pode ser considerado com um regime localmente
diluido ou localmente denso (Gui et al., 2019).

De acordo com o papel da colisao particula-particula nos diversos regimes de escoa-
mento gas-sélido, podemos cldssica-los como escoamento livre de colisdo (regime diluido),
escoamento dominado por colisao (regime denso com concentracao média) e dominado

por contato (regime denso com alta concentracao), como apresentado na Figura 2.2.

Escoamento diluido Escoamento denso
Livre de Colisao Colisdo ‘Contato
Dominante Dominante
> 090@, " ®
® Y X PN
° o .o: .o. < :o..:?. .....
[ ]
. ot 0,0 . 3308000
o %0 0000
e O 0 0gq © ......
o g 00 ° ligeeiel
b ® % o 0 %% %,
«,<0.001 0.001<,<0.1 a,>0.1

Figura 2.2 — Regimes de Escoamento.

Fonte: Adaptado de Crowe et al. (2012).

Em um escoamento dominado por colisao, as particulas colidem e se recuperam
com uma trajetoria diferente, sendo o tempo durante o contato pequeno comparado com

o tempo entre as colisoes. Um escoamento dominado por contato é aquele em que as
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particulas estao em contato continuo e as forcas de contato sao responsaveis pelo movi-

mento das particulas (Crowe et al., 2012).

4.1.4. Acoplamento das Fases

O acoplamento entre as fases é um conceito basico que ¢é utilizado para descrever
qualquer escoamento multifasico. Esse acoplamento pode ocorrer por transferéncia de
massa (evaporagao e condensagao), por transferéncia de quantidade de movimento (forgas
de interagao entre as fases e adicao de quantidade de movimento) e por transferéncia de

energia entre as fases, como apresentado na Figura 2.3.

- ™ s R

Quantidade de Movimento
Posicdo
Pressao Velocidade
Velocidade Energia (linear e rotacional)
Temperatura Tamanho
Concentragao Temperatura
Concentracao
Massa

N

N J b _

Figura 2.3 — Acoplamento entre as fases.

Fonte: Adaptado em Norouzi et al. (2019).

A fase fluida é geralmente escrita em termos da distribuicao de pressao, velocidade,
temperatura e concentracao de espécies no campo do escoamento. Ja a fase sélida é
descrita pelo tamanho, posicao, velocidade linear e angular, temperatura e concentracao
da espécie de cada particula (Norouzi et al., 2019).

As interacoes entre as fases pode ser agrupada em trés estrategias de resolugao
conforme apresentado na Figura 2.4.

No acoplamento de uma via, o movimento da fase sélida é afetada principal-
mente pelo movimento da fase fluida, enquanto que o movimento da fase sélida tem
uma influéncia muito pequena na fase fluida. Nessa estratégia de solugao, as equacoes
da fase fluida podem ser resolvidas independente das equagoes das particulas, enquanto
as equagoes das particulas precisam de informagoes das equagoes do fluido (Crowe et al.,

2012; Norouzi et al., 2019).
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Acoplamento de uma via ’o/
A fase fluida afeta o movimento das particulas / 2/ /
o
-~

107 s

Acoplamento de duas via

O movimento da fase particulada afeta o
movimento da fase fluida e a fase fluida
afeta o comportamento da fase solida

1072 s
'\

Acoplamento de guatro via ‘ |. I'k\ \\|

r
@

O movimento e as colisfes da fase | |“> \I|
particulada afetam o movimentoda | / .f |
fase fluida e a fase fluida afeta o } g. Ir |"
comportamento e as colisfes da \ .‘,/'\ i

| 1

11

fase particulada

\/

Fracao Volumétrica
de Sdlido
Figura 2.4 — Estratégias de acoplamento das fases.

Fonte: Adaptado de Norouzi et al. (2019).

No acoplamento de duas vias o movimento das particulas também afeta o movi-
mento da fase fluida e vice-versa. Distiirbios de fluido induzidos por particulas em um
fluxo turbulento carregado de particulas sem colisdes é um exemplo desse acoplamento
(Crowe et al., 2012; Norouzi et al., 2019).

O acoplamento de quatro vias é encontrado em situagoes em que, além das in-
teracoes entre as fases solidas e fluida, as colisoes particula-particula também influenciam
o movimento geral de ambas as fases. Escoamentos densos em que as frequéncias de co-

lisdes particula-particula sdo altas, geralmente sdo resolvidos por essa estratégia (Norouzi

et al., 2019).
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4.2. Abordagem de Resolucao

Encontramos atualmente uma vasta literatura sobre o escoamento gés-sélido (Crowe
et al., 2012; Norouzi et al., 2019; Favero, 2014), porém esse assunto ainda é tema de muitas
pesquisas e nao esta tao bem consolidado como estao os escoamentos monofasicos. Diante
disso, a dinamica dos fluidos computacionais tem se mostrado uma ferramenta poderosa
para a simulacao dos fenomenos que sao observados nesse tipo de escoamento. Na litera-
tura de escoamento particulado, podemos classificar as equagoes que regem esse fenomeno

em duas abordagem principais: Euleriana-Euleriana e a Euleriana-Lagrangeana.

4.2.1. Abordagem Euleriana-Euleriana

Os métodos da abordagem Fuleriana-Fuleriana oferecem uma alternativa compu-
tacionalmente menos cara quando comparado com os métodos da abordagem Euleriana-
Lagrangeana, pois nao precisam rastrear as particulas individualmente, a custa de exigir
uma modelagem adicional.

Segundo Ishii and Hibiki (2011), a principal hipétese assumida por esse modelo é
de que ambas as fases sao tratadas como fases continuas, mesmo quando umas das fases
é dispersa. Desde modo, ambas as fases respeitam a hipdtese do continuo e nao existe
uma interface separando-as, podendo coexistir tantas fases quanto forem consideradas em
cada ponto do volume de controle. A quantidade relativa de cada fase é dado pelo valor
da fragao volumétrica nos elementos.

A formulagao da abordagem Euleriana-Euleriana pode ser dividida em dois tipos
de modelos principais: o modelo de mistura e o modelo multi-fluido.

No modelo de mistura ambas as fases sao descritas como se fossem uma tunica
fase, isso é possivel adotando a hipdtese de que as fases estao em equilibrio local. Nesse
modelo nao sao resolvidas as equacoes de balanco de cada fase, mas sim as equacoes da
mistura, fornecendo apenas as propriedades e comportamento da mistura, nao fornecendo
informagoes sobre as interagoes e comportamento das diferentes fases. No caso do ASMM
(Algebraic Slip Mizture Model) deve-se também propor uma relagdo para descrever a
velocidade de escorregamento entre as fases (Favero, 2014).

O modelo Euleriano-Euleriano multi-fluido é mais geral e é resolvido a partir das
equacoes de conservacao de cada uma das fases. Neste modelo as fases sao consideradas

como sendo continuas, interpenetrantes e representadas pelas equacoes de balanco médio.
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Nesse modelo é adicionado novos termos em cada uma das equacoes de cada fase, sendo
esses os responsaveis pelos fenomenos de interagao entre as fases. Esse modelo é aplicdavel
a qualquer regime de escoamento dependendo apenas de uma modelagem para turbuléncia
e a escolha de equagoes de fechamento para as forgas interfaciais (Rusche, 2002; Ishii and
Hibiki, 2011). Portanto o modelo multi-fluido é naturalmente mais complexo que o modelo
de mistura e mais é o mais adequado para descrever sistemas no qual as fases diferem
significativamente em comportamento como, por exemplo, quando as fases tem campo de

velocidade bem definido (Favero, 2014).

4.2.2. Abordagem Euler-Lagrange

Na abordagem Euleriana-Lagrangeana as particulas sao tratadas como entidades
discretas presentes no escoamento de uma fase continua. Cada particula pode ser mode-
lada individualmente e a sua quantidade deve ser suficiente para representar o niumero
real de particulas presente no sistema. Uma outra abordagem de modelagem ¢é considerar
particulas representativas, ou seja, uma particula que representa o efeito de um conjunto
de particulas que apresentem as mesmas propriedades (Araujo, 2010; Favero, 2014).

Essa abordagem utiliza as equacoes médias de conservagao de massa, energia e
quantidade de movimento para resolver a fase continua (Euleriana), enquanto usa as
equacoes da segunda lei de Newton para o cédlculo das velocidades e das posigoes das
particulas (Silva, 2008; Bennett, 2006).

Dentre a abordagem Euleriana-Lagrangeana, existem alguns modelos utilizados
para calcular a velocidade e o posicionamento das particulas em meio ao fluido, os trés
mais usados sao MP-PIC (Multiphase Particle-in-cell), DEM (Discrete Element Method)
e DPM (Discrete Particle Model). Diante do trabalho realizado por Ferreira (2019), no
qual identificou que o modelo DPM representava bem o comportamento do leito de jorro
e por ser menos caro computacionalmente quando comparado com o DEM, optou-se por

aplicar esse método ao longo da tese.

5. MODELO DA PARTICULA DISCRETA

O acoplamento do modelo da fase discreta com a fase continua é resolvido pela
abordagem euleriana através das equacgoes de Navier-Stokes com o auxilio do método

do volumes finitos. Foi primeiramente reportado na literatura por Tsuji et al. (1993) e
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Hoomans et al. (1996), desde entao esse modelo tem sido utilizado para uma ampla faixa
de aplicacao que envolve escoamento particulado, podendo-se citar aplicagoes em leito de
jorro como por exemplo os trabalhos de Xu et al. (2016) e Ferreira (2019), aplicagoes em
leito fluidizado como o de Fernandes et al. (2018) e Cuoci (2021).

No modelo DPM o movimento de cada particula é calculado diretamente, incluindo
as interagoes com outras particulas e com a fase continua, o que torna a quantidade de
particulas um fator limitante para sua utilizacao, pois para cada particula adicionada
é necessario a resolu¢do de mais uma equagao de particula (Chiesa et al., 2005). Uma
aproximacao que pode ser usada para minimizar o esfor¢co computacional é o conceito
de particula representativa, o que diminuiria a quantidade das equacoes de particulas a

serem resolvidas.

5.1. Fase Gasosa

A fase gasosa em um escoamento reativo gas-sélido denso sao descritos por quatro
equacoes: a equacao da continuidade, as equagoes de balanco de quantidade de movi-
mento, de energia e de especie quimica. Como veremos a seguir, existe um termo que

representa a fracao volumétrica de gas (a,) e que é calculado por:
a,=1—q, (2.5)
onde a,, é a fracao volumétrica da fase sélida dada por:

1
Vvelem

> WiV (2.6)

i=1

a, =
Wi € a porgao do volume da particula ocupada no elemento atual da malha, V,; é o

volume da particula e V., é o volume do elemento de malha.

5.1.1. Equacao do Balanco de Massa

A equacao da continuidade, também chamada de balango de massa da fase gasosa

¢ dada por:

—— T V- (agpguy) = Xgp (2.7)
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onde a4, p, € U, é a fracao volumétrica, a densidade e o vetor velocidade da fase gasosa,
respectivamente. x,, ¢ o termo fonte que modela a transferéncia de massa entre o gas e

a particula.

5.1.2. Equacao do Balango de Quantidade de Movimento

A equacao de balanco de quantidade de movimento da fase gasosa é escrita da

seguinte forma:

0 (agpgug)

ot + V- (agpguguy) = —a,Vp, + pyagg + V- (ay1y) + Fyp (2.8)

onde p, ¢ a pressao do gas e g ¢ a aceleracao da gravidade. 7, ¢ o tensor tensao do gas,

modelado por:

70 = (g + ) (V0 (V)T) = 2 g0+ 100) (V) 1 (29)

onde fi4; € 14+ Sa0 Tespectivamente a viscosidade laminar e turbulenta para a fase gasosa.
A viscosidade turbulenta é calculada usando o modelo de Smagorinsky (Smagorinsky,

1963).

fgs = CsA%p,\/ (Vu 4 Vu)? (2.10)

onde Cy é uma constante do modelo dado como 0.1. O comprimento caracteristico turbu-
lento A é avaliado como a raiz ctbica do produto do comprimento do volume de controle
nas trés direcoes, ou seja, A = (A:EAyAz)l/3. O termo F,, da Equacao 2.8 significa a
troca de quantidade de movimento entre as fases sélida e gasosa, podendo ser calculada

por:

1

F,, =
ap ‘ 7
elem

9P (2.11)

1=0

onde f/7” sdo todas as forgas de interagao fluido-particula que atuam sobre a particula i.

5.1.3. Equacgao do Balanco de Energia

A equagao do balango de energia da fase gasosa é escrita da seguinte forma:
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d (O‘gpgcpng)

at + V- <&9pgugcpgT9> =V (angVTg> + Ci?gp + Qr,g + Qrad (212)

onde T, e ¢,y sao a temperatura e capacidade calorifica do gas, respectivamente. k£, ¢
condutividade térmica que inclui as componentes laminar e turbulenta e pode ser calculado

por:

c
Koo+ kge = kg = —pgp'ug’t (2.13)
rt

Q)r,4 a0 os calores gerado pela reagao entre os componentes da fase gasosa. @), representa

a troca de calor entre a fase gasosa e a fase sélido calculada por:

N,
1 - _
Qgp = V., E :Wp,iQZq P (2~14)
eLem Z:0

onde Q7" sao todos os termos de transferéncia de calor entre a fase gasosa e fase parti-
culada que estao atuando sobre a particula i.
5.1.4. Equacao do Balanco de Espécie Quimica

A equacao do balanco de espécie quimica da fase gasosa é escrita da seguinte forma:

0 (%pgygk)
ot

onde ng e XZ representam a fragdo massica e a taxa de reagao da espécie k entre os

+V- (agpgung) =V (agpngﬂgVY;]k) + X]; + E:;p (2.15)

componentes da fase gasosa. fog ¢ difusividade massica que inclui as componentes

laminar e turbulenta e pode ser calculado por:

k E kMgt
Dipy+ Digy = Digg = g (2.16)
pg ct

Egp representa a taxa de consumo ou geracao da espécie k ocasionado pela interagao entre
a fase gasosa e a fase particulada, calculada por:
Np

> Woaxdi” (2.17)
1=0

E*F =
P ‘/elem

x7.P sao todos os termos de transferéncia de espécie quimica entre a fase gasosa e fase

particulada que estao atuando sobre a particula i.
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5.2. Fase Sélida

5.2.1. Equacao de Movimento

O movimento de cada particula i de massa m; e volume V; em um sistema é

calculado usando a segunda lei de Newton para movimento dada por:

L = t— f97P P—P P—w grav __
gy = Mg = +]Z:; R o R ¥ (2.18)

onde u; é a velocidade, r; é a posigao da particula i, f7” representa as forgas que atuam
nas particulas devido a interagao com os fluidos, f7"*" é a atuagao do forca gravitacional

Np  rp—p 4 Fa S ‘ 1 p—w
izo fi; ' € o termo que modela as colisoes particula-particula e f;

sobre a particula i,
é o termo de colisao particula-parede.

O momento angular de uma determinada particula i é calculada por:

N,
dwi L _ —w _
I~ => MM M (2.19)
=2

N _ _ o~ . . .~ , .
Doty MIE, M e M{ P 520 os torques ocasionado devido as colisoes particula-particula,
particula-parede e efeito fluido-particula, respectivamente. I, é o momento de inércia, que

2
para um particula esférica de raio R; é calculada por I; = gmiR?.

5.2.2. Equacao de Energia

O comportamento da temperatura de cada particula i é calculado pela seguinte

equacao:

N,

a, o e

micpp,iﬁ =Q7 "+ ZQ?JP + Q; ‘4 ffﬂ-p (2.20)
=2

onde ¢,,; ¢ T; é a capacidade térmica e a temperatura da particula i do sistema, Q7 é o

. . . . . N, -
calor fornecido ou recebido pela interagao entre fase gasosa e a fase particulada, 2o v jp
é a troca de calor por conducio entre as particulas, Q7% é o efeito da radiagdo sobre a

particula e Q9.7 é o calor de reagao da fase sélida.
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5.2.3. Equacao de Espécie Quimica

O comportamento da massa de cada componente k em cada particula i é calculado

pela seguinte equacao:
B 0 (2.21)
Xz,k .
x7.P representa a taxa de reagao da particula para o componente k.

5.2.4. Equacao de Massa

O comportamento da massa de cada particula i é calculado pela seguinte equagao:

dm; il
= 2 = (2:22)
k=1

X7 7P representa a taxa de reagao da particula.

5.3. Modelos de Interacao Gas-Sdlido

5.3.1. Interacao de Massa

5.3.1..1 Reagao Quimica O modelo cinético e as constantes de reacao sao desen-
volvidos com base na suposicao das particulas serem muito pequenas, de modo que os
fenémenos interno sao ignorados (Xue et al., 2011). Existem alguns modelos cinéticos

reportados na literatura. Para o presente trabalho foi utilizado o seguinte modelo:

onde 9, é a taxa de reagao do componente k e m;; ¢ massa do componente k na particula

1.

5.3.2. Interacao de Quantidade de Movimento

5.3.2..1 Forca de Arraste O modelo de arraste é de vital importancia para descrever
um sistema gas-particula, representando a troca de quantidade de movimento entre as
fases. A forca de arraste(fiA) de uma tnica particula i é dada por:
V,.D
- A ’ C
777 = = — (u, —u,,) (2.24)

Qp
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O modelo de arraste de Gidaspow que combina a correlacao de Ergun aplicavel
para sistemas densos (Ergun and Orning, 1949) com a correlagaio Wen-Yu que é usada
para sistemas diluidos (Yang et al., 2021a) é apropriada para a maioria das modelagem

gas-solido. O modelo de Gidaspow é escrito como:

150 (1 — ag)2 Hg 4 L75pg (1 — ag) [uy —

5 ,0g < 0.8
%= sl ol @2
QgPg (L — Qyg) Uy — Uy ~2.6
Z dp CDOég 5, Qg > 0.8
onde
24
—— (14 0.15Re)%7) | Re, < 1000
Cp =4 ftep (2.26)
0.44, Re, > 1000
e
Re, = Pgtg|y — uy|d, (2.27)

Hg

5.3.2..2 Forca da Gravidade A forca da gravidade que atua sobre a particula é

dada por:

[ = piVyi8 (2.28)

onde p; e V,,; ¢ a densidade e o volume da particula i e g é a aceleracao da gravidade.

5.3.3. Interacao de Energia

5.3.3..1 Convecgao Varios modelos tém sido propostos para o termo de transferéncia
de calor entre fases gas-sélida pelo mecanismo de convecgao (Li and Mason, 2000; Gunn,
1978). O modelo de Ranz e Marshall (Clissold et al., 2020) foi adotado para uma tunica
esfera se movendo através de um fluido e desenvolvido para o experimento de evaporacao
de gotas de dgua enquanto o modelo de Li e Mason (Gunn, 1978) representa um modelo
numérico para escoamento bifasico gas-sélido com transferéncia de calor em tubos de

transporte pneumatico. Neste estudo, a Equacao 2.29 é adotada, pois foi utilizado em
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trabalhos de pirdlise como os de Yang et al. (2021a) e Yang et al. (2021b). A transferéncia
de calor entre a fase gasosa e a fase sélida pelo mecanismo de convercgao é definido como:
kgNuyp

QI =P A (T, ~ T,) (2.29)
P

onde d, e A, ; sao o diametro e drea de uma particula esfera. N, s ¢ o nimero de Nusselt,
calculado por N, , =2+ 0.6R2? P33 sendo R, o nimero de Reynolds e P, o ntmero de

Prandtl.

5.3.3..2 Radiacao Para escoamentos gas-sélido que envolvem altas temperaturas, as
particulas podem trocar calor por radiacao. A taxa de transferéncia de calor por este
mecanismo torna-se significativa quando a temperatura é de pelo menos 400°C, podendo
ser ignorada para menores temperaturas. (Bergman and Lavine, 2017) Para avaliar a
taxa de transferéncia de calor devido a radiagao, supoe-se que a particula i troque calor
com outras particulas e fluidos em seu ambiente circundante (Norouzi et al., 2019), esse
comportamento € escrito por:

Qf“d = o6 A; (T4

sei 7-'14) (230)
onde o é a constante de Stefan—Boltzmann (5.67 - 107°W/m!'K*), ¢; é a emissividade da

particula i e Ty, ; é a temperatura do ambiente circundante.

5.3.3..3 Entalpia de Reagao Existem situagoes em que uma rea¢ao quimica ocorre
na superficie ou no interior das particulas. Além disso, a mudanga de fase (evaporagao,
condensacao, cristalizagao, etc.) também podem ocorrer nas particulas. O calor associado
a estes fenomenos para cada particula i é:

9P — ApiniAHp (231)

Ty

Nesta equacao, AH, é a variacao de entalpia que ocorrem na particula expresso com
base na unidade de massa da particula e y; é a taxa de reacao em termos de taxa de
massa por unidade de superficie da particula. A multiplicacdo da superficie nesta equagao
aparece porque a taxa x; é considerada expressa por unidade de superficie da particula.
Obviamente, se a taxa for expressa por unidade de volume da particula, a superficie deve

ser substituida pelo volume da particula. (Norouzi et al., 2019)
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5.4. Modelos de Colisoes

Em muitos dos escoamentos particulados o movimento das particulas é controlado
pela colisao particula-particula. E para isso, existem duas abordagem dependendo da

natureza das particulas, o modelo de esfera rigida e o modelo de esfera macia.

5.4.1. Modelo de Esfera Rigida

O modelo de esfera rigida relatada pela primeira vez na literatura por Campbell
and Brennen (1985), tem as trajetérias das particulas determinadas por colisdes bindrias
de conservacao de quantidade de movimento. As interacoes entre as particulas sao con-
sideradas como sendo aditivas em pares e instantaneas. Durante a simulacao, as colisoes
serao processadas uma a uma de acordo com a ordem em que os eventos ocorrem (van
der Hoef et al., 2006; Deen et al., 2007).

Para sistemas diluidos, os modelos de esfera rigida sao consideravelmente mais
rapidos que os modelos de esfera macia. Em sistemas densos ou quando as particulas
apresentam um baixo coeficiente de restituicao normal, as colisoes levarao a uma di-
minui¢ao drastica da energia cinética. Este comportamento ¢ conhecido como colapso
ineldstico de McNamara and Young (1992), no qual as frequéncias de colisoes divergem
a medida que as velocidade das particulas vao desaparecendo. Nesse caso o método da
esfera rigida se torna inutil (van der Hoef et al., 2006; Deen et al., 2007).

Nesse modelo assume-se que as forcas de interacao sao impulsivas e, portanto,
todas as outras forgas sao despreziveis durante uma colisao (Deen et al., 2007). Para um
melhor entendimento desse modelo considere duas esferas a e b, de raios R, e R, que
estao colidindo e que possuem posicoes vetoriais r, e r,, como ilustrado na Figura 2.5.

As velocidades das particulas antes da colisao sao indicadas pelo subscrito 0 e a

velocidade relativa no ponto de contato ¢ é definida por:

Upap = Upae — Uppe = (U, — W) — (Rowa — Rpwy) X ngp (2.32)

O vetor unitario normal e tangencial sao definidos por:

n, = ~¢_* (2.33)
ry, —r,
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-‘,

>

Figura 2.5 — Sistema de coordenadas utilizado na descricao dos modelos de colisao de

particulas discretas.

Fonte: Deen et al. (2007).

Up,ab0 — Ngp - Up ab0

tab =

_ (2.34)
|up,ab0 — gy - up,ab0|

Para uma colisao binaria dessas esferas, as seguintes equacoes pode ser derivadas

aplicando a segunda e a terceira lei de Newton:

Ma (Upa — Upao) = =1y (Wpp — Uppo) = J (2.35)

— (wa — wa,o) =—— (wp — wb,O) = -—ng X J (2.36)

Manipulando as Equacoes 2.35 e 2.36, podemos obter:

7J — 5Ilab (J . Ilab)
2mab

(2.37)

Up ap — Upabd =

onde mg, é massa reduzida, que é dada por:

Map = (i + i) B (2.38)

mg mp
Para calcular as velocidades pds-colisao, um modelo de fechamento composto por
trés parametros é usado para descrever o vetor impulso J. Os parametros sao o coeficiente

de restitui¢ao normal (0 <e, < 1),
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Upap - Ngp = —€n (up,ab() : nab) (239)

o coeficiente de fric¢ao dinamica (v > 0),

Ing X J| = —p(ng - J) (2.40)

e o coeficiente de restituicao tangencial (0 < 5y < 1),

Ngp X Ugp = _BO (nab X uab,(]) (241)

A componente normal do vetor de impulso é dado por:

Jn - = (1 + en) Mab (up,abO : nab) (242)

Para a componente tangencial, podem ser distinguidos dois tipos de colisoes, co-
lisoes por aderéncia ou por deslizamento. Se a componente tangencial da velocidade
relativa for suficientemente alta em comparacao com os coeficientes de atrito e restituicao
tangencial, o deslizamento grosseiro ocorre ao longo de toda a duracao do contato e a
colisao é do tipo deslizamento. As colisdes nao deslizantes sao do tipo aderente. Quando
Bo € igual a zero, a componente tangencial da velocidade relativa torna-se zero durante
uma colisao adesiva. Quando [y for maior que zero em tal colisao, ocorrera a reversao
da componente tangencial da velocidade relativa. O critério para determinar o tipo de

colisao com base nas informagoes de pré-colisao é a seguinte:

Do

2
_? (1 + 60) X Map (up,abO : tab) , S€ ,UJn S (1 + 60) Map (up,abO . tab)
J, = (2.43)

(1 + /80) Map (up,ab() . 1Jab)

Do

e, se  pd, <

onde as duas equacgoes descrevem colisoes do tipo aderéncia e deslizamento, respectiva-
mente.

De posse da defini¢ao de J (Equagoes 2.43 e 2.42), as velocidades pds-colisao podem
agora ser calculadas a partir das Equacoes 2.35 e 2.36.

Em colisoes particula-parede, a massa da particula b (ou seja, a parede) é consi-
derada infinitamente grande, o que torna todos os termos contendo 1/m; iguais a zero e,

consequentemente, Mg, = My, .
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5.4.2. Modelo de Esfera Macia

O modelo de esfera macia originalmente desenvolvido por Cundall and Strack
(1979) foi a primeira técnica de simulagao da dinamica de particula publicada na lite-
ratura. Nesse modelo, as particulas podem se sobrepor levemente, tendo as forcas de
contato subsequentemente calculada a partir do histérico de deformacao usando um es-
quema de forca de contato. Os modelos de esferas macia permitem a sobreposicao de
multiplas particulas, embora a forca de contato liquida seja obtida pela adigao de todas
as interagoes de pares. O passo de tempo para o cédlculo da for¢a de contato deve ser cui-
dadosamente escolhido de forma que se consiga capturar as interagoes entre as particulas
(van der Hoef et al., 2006; Deen et al., 2007).

Existem alguns modelos de esfera macia reportados na literatura que diferem prin-
cipalmente entre si no que diz respeito ao esquema de forca de contato utilizado. Kafui
et al. (2002) desenvolveram um DPM baseado na teoria da mecanica de contato, permi-
tindo que a colisao das particulas seja especificada diretamente em termos de propriedades
do material como atrito, elasticidade, elasto-plasticidade e auto-adesao. O modelo esfera
macia foi acoplado a modelos que descrevem a transferéncia de massa e reagoes quimicas
para estudar a decomposicao do ozonio em particulas revestidas de catalisador em um
leito fluidizado bidimensional por Limtrakul et al. (2004).

No modelo de esfera macia, as forcas de contato da particula a é calculada como a
soma das forcas de contato de todas as particulas em uma lista de contato da particula a,
ou seja, todas as particulas b, incluindo as paredes, que estao em contato com a particula

a. Essa forca é calculada por:

Fcontato,a == Z (Fab,n + Fab,t) (244)

VbelistaContato

onde Fy, ,, e Fop,; representam as forgas de contato normal e tangencial entre as particulas
aeb.
O torque depende apenas das forgas de contanto tangencial, podendo ser definida

por:

T.= Y (R x Fay) (2.45)

VbelistaContato

O célculo da forca de contato entre duas particulas é realmente bastante compli-



CAPITULO 2. REVISAO BIBLIOGRAFICA 36

cado. Modelos mecanicos de contato podem ser simplificados para reduzir o tempo de
calculo, mantendo precisao suficiente no agregado energético das colisdes. Nesse sentido,
muitos modelos simplificados tém sido propostos, o mais simples ¢ originalmente proposto
por Cundall and Strack (1979), onde o modelo linear-spring e o modelo dashpot é empre-
gado para calcular as forcas de contato. Nesse modelo, a componente normal da forca de

contato entre duas particulas a e b pode ser calculada por:

Fab,n = _knénnab — TnUp abn (246)

onde k, é a rigidez normal da mola, n,, é o vetor normal unitario, 7, o coeficiente normal

de amortecimento e v, ¢ a velocidade normal relativa que é obtida através de:

Up.abn = (up,ab : nab) gy (247)

O coeficiente de amortecimento normal é calculado por:

—2lne N/ mavkn

Ve e a7l

2vVmapk,, se e, =0

onde e, é o coeficiente de restituicao normal e mg, é a massa reduzida. Nas colisoes

particula-parede a massa da particula b é tratada como parede e pode considerada infi-
nitamente grande, podendo ser aproximada por mg, = m,.

Para a componente tangencial da forca de contato é usada a seguinte equacao:

—kidy — NtVabe, S€ ’Fab,t| < ,u|Fab,n|
Fopt = (2.49)

_M‘Fab,n|tab7 S€ ‘Fab,t| > M’Fab,n|
onde ki, d¢, 1 e puy sdo as a rigidez da mola tangencial, deslocamento tangencial, coefici-
ente de amortecimento tangencial e coeficiente de atrito, respectivamente. A velocidade

relativa v, é definida como:

Up abt = Upab — Upabn (250)

O coeficiente de amortecimento tangencial é definido como:
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( 2
—2InSo ?mabkt
se  Bo#0

Vi (2.51)

/2
L 2 ?mabkm se 60 =0

onde [y é o coeficiente de friccao. O deslocamento tangencial é dado por:

Ul

5t,OH + ‘]Z) Uab,tdta s€ |Fab,t| S M|Fab,n|
5 = (2.52)
%’Fab,n’taba s€ ’Fab,t‘ > N|Fab,n‘
t



Capitulo 3

Metodologia

A finalidade deste capitulo é apresentar todos os procedimentos realizados para
a obtencao dos resultados numéricos da presente pesquisa. Inicia-se com a definicao do
problema, passa pelas consideragoes e procedimentos para a construcao da geometria e
para a geracao da malha, apresenta os modelos matemaéticos, as propriedades dos materiais

e as condigoes de contorno, e finaliza com os métodos numéricos utilizados.

1. DEFINICAO E ABORDAGEM DO PROBLEMA

O presente trabalho se propoe a estudar a pirdlise do bagaco da cana-de-actcar
em um leito de jorro empregando uma modelagem CFD, a fim de obter o comportamento
da dinamica e da transferéncia de calor e massa envolvidas no processo. De posse de um
modelo matemaético que represente fielmente o comportamento da pirdlise, sera analisado
o posicionamento da injecao das particulas de biomassa, os efeitos da velocidade e tem-
peratura dos gases, além do diametro das particulas de biomassa, de modo a obter um
processo mais otimizado.

Para atingir o objetivo estabelecido, dividiu-se o estudo nas cinco etapas descritas

a seguir:

e 12 Etapa - Definicdo dos modelos de transferéncia de massa, quantidade de
movimento, energia e espécie quimica dos gases e das particulas de biomassa.
Para a realizagao dessa etapa, simulou-se o comportamento da pirdlise da biomassa

para uma unica particula, tomando como base o estudo de Papadikis et al. (2009c¢).

38
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e 22 Etapa - Substituicao do mecanismo de reacao semiglobal de dois estdgio pelo
mecanismo de reacao multicomponentes e multiestagios.

Com os modelos matematicos definidos e validados na etapa anterior, substituiu-se
a cinética de reacao semiglobal de dois estdgios por uma cinética de reagao multicomponen-
tes e multiestagios. Realizou-se novamente uma simulacao do comportamento da pirdlise
de biomassa para um tnica particula e confrontou os resultados de rendimento da reagao
com os reportados nos trabalhos de Xue et al. (2012), Yang et al. (2021b), Clissold et al.
(2020) e Suttibak (2017).

e 32 Etapa - Simulacao do comportamento do leito de particulas inertes.

Foi realizada uma terceira simulacao, porém desta vez, considerando apenas a pre-
senca de um leito de particulas inertes. O objetivo dela é validar o comportamento do
modelo DPM atuando em um conjunto de particulas. O resultado foi comparado com o

apresentado no trabalho de Xu et al. (2016).

e 42 Etapa - Simulacao da pirdlise da cana-de-acticar com a variacao do posicio-
namento da injecao das particulas de biomassa.

Com os modelos matematicos e a cinética de reacao validados, adaptou-se o estudo
realizado por Xu et al. (2016) e simulou-se a pirdlise da cana-de-agicar em um leito de
jorro. A adaptacgao consistiu em converter a vazao de ar que entrava no equipamento a
temperatura ambiente em uma vazao de nitrogénio a uma temperatura de 500°C, além
de inserir a entrada da biomassa no leito. Foram mantidos os diametros das particulas
inertes, a quantidade de particulas no leito e as dimensoes da geometria do equipamento.
Realizou-se trés simulacoes para identificar o efeito da posicao de injecao da biomassa

durante a pirdlise.

e 52 Etapa - Realizacao de um DoE da pirdlise da cana-de-aciicar.

A partir dos resultados obtidos na etapa 4, foi escolhido o cendrio cuja posicao
de entrada da biomassa oferecia o maior potencial de otimizacao da pirdlise. Entao, foi
realizado um planejamento experimental numérico do tipo fatorial 2¥ para entender como
a velocidade do gas, a temperatura do gés e o diametro das particulas de biomassa afetam

a conversao da reacao, de modo a obter o cenario mais otimizado.
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O resumo das simulacoes realizadas para se atingir o objetivo da presente pesquisa

esta presente na Tabela 3.1.

Tabela 3.1 — Resumo das simulagoes realizadas.

Simulagao Artigo Referéncia Resumo

1 Papadikis et al. (2009¢) Simulagao da pirdlise de uma tnica particula
usando a cinética de reacao semiglobal de
dois estégios.

2-4 Xue et al. (2012) Simulacoes da pirdlise de uma tinica particula
de biomassa (2-celulose pura, 3-carvalho ver-
melho, 4-bagaco da cana-de-agticar) usando
a cinética de reacao multicomponentes e mul-
tiestagios.

5 Xu et al. (2016) Simulagao do comportamento do leito de
particulas inertes.

6-8 Xu et al. (2016) Simulacoes da pirdlise da cana-de-ag¢iicar com
a variacao do posicionamento da injecao das
particulas (8-base, 9-meio, 10-topo).

9-16 Xu et al. (2016) Simulagoes da pirélise da cana-de-agicar com
a variacao da velocidade do gas, da tempera-
tura do gés e diametro das particulas de bio-
massa, segundo o DoE apresentado na Secao

7.

Para as duas primeiras etapas da pesquisa utilizou-se um computador com pro-
cessador Intel Core i5-7400 de 3.0 GHz com quatro nticleos de processamento, 16 GB de
memoria RAM e sistema operacional Linux. Devido ao esfor¢co computacional presente
na simulacao do leito de particulas, as demais etapas foram simuladas em computador
com processador Intel Xeon Gold 5118 de 2,30 GHz com vinte e quatro ntcleos de pro-

cessamento e 32 GB de memoria RAM, também com sistema operacional Linux.
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2. DOMINIO DE ESTUDO

Em problemas que envolvem aplicagoes de CFD, faz-se necessério a construcao da
geometria do dominio de estudo com o auxilio de uma ferramenta CAD. Para tanto, foi
definido os limites de atuacao do estudo para cada uma das simulagoes realizadas.

O aparato experimental usado no trabalho realizado por Papadikis et al. (2009¢),
que serviu de referéncia para a simulacao 1, é um reator de escala laboratorial de pirdlise
rapida da Universidade de Aston. O equipamento tem formato cilindrico com 260 mm de
altura e 40 mm de diametro. Na regiao inferior, por onde o nitrogénio entra, existe uma
placa porosa com o objetivo de melhorar a distribui¢ao do fluido. O esquematico desse

reator é apresentado na Figura 3.1.

Diametro do Reator
40 mm

F 3
¥

)

I Saida do Reator

Altura do Reator
260 mm

)

Altura do Leito Estatico de
Particula Inerte

9 80mm

]

’
rtett

Escoamento de Nitrogénio

(

Figura 3.1 — Esquemético do equipamento estudado por Papadikis et al. (2009c¢).
Fonte: Adaptado de Papadikis et al. (2009¢)
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Como o objetivo da simulacao é obter o comportamento da temperatura, massa,
densidade e os rendimentos da reagao de uma unica particula de biomassa ao interagir
com o fluido, optou-se por simplificar a geometria de Papadikis et al. (2009¢) para um
formato pseudo 2D com 7 mm de espessura, ganhando assim tempo de processamento

durante a simulagao. O resultado da simplificacao é mostrado na Figura 3.2.

. 40mm
_H—___F—___*h-i—__

———

-
7 mm Saida

260 mm

.

\
Entradaf f f f H;f? =
do N,

Figura 3.2 — Geometria adaptada do trabalho de Papadikis et al. (2009¢) e utilizada na

simulagao 1.

Para adotar essa simplificacao, tomou-se como base o trabalho realizado por Li
et al. (2012), no qual afirmaram que a espessura do leito deve conter pelo menos 12,3 vezes
o tamanho da particula para que o efeito parede possa ser ignorado, nao influenciando o

comportamento das particulas.
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Xue et al. (2012), que foi usado como referéncia para as simulagoes 2-4, realizaram
o estudo experimental em um reator de leito fixo borbulhante. O aparato experimen-
tal consiste em um sistema de alimentacao, um reator de leito fluidizado borbulhante,
dois ciclones para separacao de sélidos, um sistema de coleta de bio-6leo e um micro
cromatografo a gas Varian CP-4900. Um diagrama do processo é apresentado na Figura

3.3

Ciclone para separar o

J a Exaustor
biocarvao
7 N Medidor de biogas
Reator em leito .r"""""""-: L l
fluidizado 10 I
- ;-‘ : _I '\‘I ‘.‘,. \/ b»
P ~ 3 /
Sistema de | | J { ‘
allrrj -Ei htagao [ | | I A /:1'-_\
N\ T~ l ( ‘ I
—~ N Biomassa 1 I ‘
j Y I w 2 ; e 4
: — 1 I Coletor de Cromatografo
P . ‘ 1 biocarvdo
/) el o
s [ 1 J . Leito de silica e
de e | ™~ - I
nitrogériio Injecéo de Prato distribuidor Ty
particulas Zo
Coletor de
bio-dleo

N

Camisas de
aguecimento

Figura 3.3 — Aparato experimental usado por Xue et al. (2012).
Fonte: Adaptado de Xue et al. (2012)

Com o objetivo de simular o comportamento da cinética de reacao de multicompo-
nentes e multiestagios (Simulagao 2-4), simplificou-se o reator de Xue et al. (2012) para
uma geometria pseudo 2D com 7 mm de espessura com base no trabalho realizado por
Hu et al. (2019b) e Li et al. (2012). A finalidade da simplificagdo foi minimizar o custo
computacional da simulacao da pirdlise de biomassa. A regiao de entrada do gas inerte
esta localizada na parte inferior e a saida dele, juntamente com os gases de pirdlise esta
localizada na parte superior do equipamento. Existe uma regiao de entrada de biomassa
no lado esquerdo da geometria, com uma altura de 7,3 mm e localizada a 325,95 mm do
topo do equipamento. A geometria construida esta apresentada na Figura 3.4

A geometria construida para a realizacao das simulagbes 5-16 tomou como base

o aparato experimental utilizado pelo trabalho de Xu et al. (2016). O equipamento
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38.1 mm

7 mm=——

342 9 mm
325,95 mm

Entrada
da
Biomassa

¢ Entrada
i .\ do N,
Figura 3.4 — Geometria adaptada do trabalho de Xue et al. (2012) e utilizada nas si-

mulacoes 2-4.

consiste em um leito de jorro pseudo-2D com secao transversal de 134 mm x 32 mm
e altura de 600 mm. O gés entra com uma distribui¢cao uniforme através de um bocal
no centro da base do dispositivo. O bocal tem uma secao transversal de 6 mm x 32
mm. Para essa geometria, nao foi realizada nenhuma simplificacao, portanto a geometria
construida representa fielmente o equipamento de Xu et al. (2016). Tanto o leito de jorro
experimental, quanto a sua representacao computacional estd apresentado na Figura 3.5.

Foram definidas secoes transversais de 10 mm x 32 mm representando a entrada
de biomassa nas alturas 20 mm (base), 130 mm (meio) e 450 mm (topo) na geometria

usada por Xu et al. (2016), como apresentado na Figura 3.6
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Figura 3.5 — Aparato experimental e a geometria construida para a simulacao 5.

Fonte: Xu et al. (2016)

Entrada da

Biomassa
Entrada da 130 mm 110 mm
Biomassa )
110 mm

32 mm

Figura 3.6 — Geometrias para diferentes posicionamentos de injecao das particulas de

biomassa utilizadas nas simulagoes 6-16.
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3. DOMINIO COMPUTACIONAL

Com as geometrias do dominio de estudo construidas, o préximo passo de uma
analise CFD ¢é a geracao da malha computacional. Em outras palavras, é subdividir o
dominio em véarios subdominios menores e nao sobrepostos, em que se dara a solugao do
problema.

A precisao de uma solucao CFD depende diretamente do niimero de elementos que
a malha possui. Em geral, quanto maior a quantidade de elementos, melhor a precisao
da simulagao. Porém, quanto maior for o refinamento da malha, maior o seu custo em
termos de processamento computacional e tempo de célculo (Versteeg and Malalasekera,
2007). Por isso, se faz necessario a realizagdo de uma metodologia chamada de andlise
de dependéncia de malha. Ela consiste em simular o estudo em questao com diversos ta-
manhos de elementos de malha, de modo a verificar a quantidade ideal que nao afete nos
resultados obtidos. No entanto, as simulacoes numéricas em CFD que envolvem escoa-
mento de particulas lagrangeanas com acoplamento de quatro vias tém uma peculiaridade
a ser levada em consideracao. O tamanho do elemento da malha é limitado pelo tamanho
da particula, no qual tem que ser pequeno o suficiente para ter acuracia, e em contrapar-
tida, tem que ser grande o suficiente para garantir uma boa variacao temporal e espacial
das fragoes das particulas sélidas. Geralmente nesses casos, se faz indispensavel o uso de
esquemas numeéricos mais robustos para compensar o tamanho dos elementos.

Diante do apresentado, Boyce et al. (2015) e Miiller et al. (2009) realizaram estu-
dos sobre malhas em escoamento euleriano-lagrangeano de quatro vias em leito fluidizado
e em leito de jorro, respectivamente, chegando na conclusao que o elemento da malha de
fluido deve ter um comprimento de aproximadamente 3-4 vezes o tamanho do diametro
da particula para resolver as equagoes de balanco da fase gasosa e as equagoes de movi-
mentagoes das particulas. Adotou-se as recomendagoes desses estudos e foram geradas
malhas hexaédricas com os nimeros de divisoes ao longo das direcoes x, y e z, a quantidade
total de elementos e nés conforme apresentadas na Tabela 3.2.

As malhas utilizadas nessa pesquisa foram geradas no software Salome 9.8 e estao

apresentadas na Figura 3.7.
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Tabela 3.2 — Resumo das malhas utilizadas.

Malha N° de Divisoes (x,y,z) N° de Elementos N° de Nos
Simulacao 1 (27x4x174) 18792 24500
Simulagao 2-4 (20x4x176) 14080 18585
Simulacao 5-16 (32x8x147) 39984 46620

b)

c)

a)

Figura 3.7 — Malhas computacionais usadas para a) a simulacao 1, b) para as simulagoes

2-4 e c) para as simulagoes 5-16.

4. MODELAGEM MATEMATICA

Os modelos estudados nesse trabalho foram implementados no OpenFOAM-v2012,
um programa “Open-Source”. Aproveitando-se dessa caracteristica, modificou-se o “solver
reactingParcelFoam”, que é usado para resolver problemas transientes com escoamento

compressivel, turbulento, com reacao quimica, com particulas multifasicas e modelos de
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filme na superficie, adicionando em seu cédigo o modelo DPM, de modo a considerar os
efeitos da fragao volumétrica das particulas na fase continua, além de inserir as colisoes
entre as particulas e entre as particulas e as paredes, deixando assim o solver com um aco-
plamento de 4 vias. Posteriormente, ainda implementou-se no cédigo fonte da ferramenta,
os submodelos das cinéticas de reacoes heterogéneas da pirdlise.

Com base na abordagem Euleriana-Lagrangiana e nas caracteristicas particula-
res de um escoamento gas-particula no processo de pirélise de biomassa em leito fluidi-

zado/jorro, foram adotados as seguintes consideragoes:

e Regime transiente, com o passo de tempo variavel a partir do nimero de Courant

At
(C’O = [ ) maximo fixo em 0,5;

Ax
e Escoamento multifdsico composto por uma fase continua e uma fase discreta;

e Ocorre transferéncia de massa, quantidade de movimento e energia entre as fases.
e Acoplamento de 4 vias;

e A fase discreta é composta por particulas esféricas multicomponente;

e A fase gasosa é um composto multicomponente.

e O escoamento da fase gasosa é turbulento (Modelo k — ¢);

e A fase gasosa foi tratada como um fluido compressivel;

e A fase gasosa foi modelado como gas ideal;

e Efeito da radiagao (Modelo P1);

e Reagao quimica homogénea e heterogénea;

e Encolhimento das particulas;

e Nao foi utilizado o conceito de particula representativa;

4.1. Equacoes Governantes

A partir das consideracoes apresentadas para a modelagem, as equacoes governan-
tes da fase gasosa representada pela abordagem euleriana e as equacoes governantes da
fase particulada, na qual se fez o uso do modelo DPM, estao apresentados na Tabela 3.3.

Um maior detalhamento dessas equagoes é encontrado na secao 5. do capitulo 2.



Tabela 3.3 — Equacoes governantes.

Equagoes Governantes

1.1

1.2

Balango de Massa

Fase Fluida

Fase Solida

2. Balanco da Quant. Movimento

2.1.

2.2.

2.3.

3.2

4.1

4.2

Fase Fluida

Fase Solida

Fase Sélida

Balanco de Energia
Fase Fluida

Fase Sélida

Balanco de Esp. Quimica

Fase Fluida

Fase Solida

ot + V- (agpgug) = Xgp
dmi _ _g-p
dt X

0 (agpguy)

ot + V- (agpgugug) = —agVpg + pgogg + V- (g 74) + Fyp
dui dgri - — —w rav
i = Mi s =P TS
dw; p—p p—w f-p
I; o :ZMW» + M + M

0 (agpgeCpaT,
( gpé;t 2e’o) + V- (agpgugepgTy) =V (agkgVTy) + Qgp + Qrg + Qraa
dT; _ _
micpp,id*tZ =QI "+ QI+ QY

ot +V (aquung’“) =V (agpngf,gVng) + XZ + Eg'p
d (miyki) -
pi) _ i

(T3-1)

(T3-2)

(T3-3)

(T3-4)

(T3-5)

(T3-6)

(T3-7)

(T3-8)

(T3-9)
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4.2. Equacoes de Fechamento

A dificuldade de modelar um escoamento multifasico estd na escolha dos modelos
que representam o comportamento das interfaces que separam as diferentes fases, pois
essas podem ser multiplas, deformaveis e mdveis, o que origina uma descontinuidade
nos valores das propriedades fisicas dos fluidos, causando um escoamento bastante com-
plexo em suas vizinhancas. Portanto, as escolhas dessas equagoes sao de fundamental
importancia para uma boa representacao dos fenomenos envolvidos. Para a presente pes-
quisa, foram utilizadas as equacoes apresentadas na Tabela 3.4. Um maior detalhamento

desses modelos podem ser encontrados na secao 5. do capitulo 2.

Tabela 3.4 — Equagoes de Fechamento.

Equagoes de Fechamento

1. Balango de Massa
1.1. Cinética de Reacao X7t = Z/];[:k1 Xik' (T4-1)
2. Balango de Quant. Movimento
2.1. Forca de Arraste Gidaspow (T4-2)
2.2. Forga da Gravidade 7?”” = piVp.i8 (T4-3)
2.3. Colisoes pairSpringSliderDashpot (T4-4)
3. Balanco de Energia
3.1. Gés-sélido QP = %Am (T, —T,) (T4-5)

Nyp= )} 0.6 R03 P33
3.2. Radiagao Qrad = 0€iAi(To; — T')  (T4-6)
3.3. Reacao vt = ApixiAH, (T4-7)
4.  Balango de Esp. Quimica

—E,

4.1. Reagao Homogénea Xk =©e RT' Cf (T4-8)
4.2. Reagao Heterogénea Xiw" = Themi (T4-9)

4.3. Cinética da Reacao de Pirdlise

O processo de pirdlise rapida da biomassa é extremamente complexo e pode envol-

ver centenas de espécies e reagoes quimicas. Como os detalhes da cinética ainda sao des-
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conhecidos, esquemas de desvolatilizagao global derivados de experimentos TGA (“ther-
mogravimetric analysis”) sdo frequentemente usados para obter modelos cinéticos para
simular a pirdlise rapida da biomassa. Para tanto, reagentes e produtos sao agrupados e
conectados por meio de varias reages simplificadas (Xiong et al., 2014).

Nesta pesquisa foram utilizados dois esquemas cinéticos obtidos a partir esque-
mas de desvolatilizagao global. O primeiro é o mecanismo de reagao para um esquema
semiglobal de dois estagios e o segundo é o mecanismo de reagao para um esquema mul-

ticomponentes e multiestagios. Eles serao apresentados a seguir.

4.3.1. Mecanismo Semiglobal de Dois Estagios

O mecanismo da reagao para um esquema semiglobal de dois estagios esta ilustrado
na Figura 3.8. Nele, a biomassa representada pela madeira é decomposta em biocarvao,
em biogas e em vapor de bio-6leo a partir de trés reagoes distintas. Nesse mecanismo
existe uma reagao secundaria que consome o vapor de bio-6leo gerado e produz o biogas e
o biocarvao. Esse mecanismo foi utilizado no trabalho desenvolvido por Papadikis et al.

(2009¢).

Biocarvao B
W Biogas
/ V
) v, o
Madeira ——» Bio-Oleo
;:\\\\\ ;:\\\‘\ . N
Biogas Biocarvao

Figura 3.8 — Mecanismo de reacao semiglobal de dois estagios.

Fonte: Adaptado de Papadikis et al. (2009c).

As taxas das reacoes do mecanismo semiglobal de dois estagio foram calculadas a

partir da equacao de Arrhenius definida por:

_Eai

onde 1); é a constante da reagao i [s7!], ©; é o fator pré-exponencial da reacgao i [s7!], Eq;
é a energia de ativagao da reacdo i em [J/mol], R é a constante universal dos gases (8,314

J/mol K) e T é a temperatura de rea¢ao. Os valores dos parametros cinéticos foram
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obtidos no trabalho realizado por Chan et al. (1985) e estao disponiveis na Tabela 3.5.
Para a reagao homogénea que transforma o bio-6leo em biogés foi adotada uma cinética

de primeira ordem. A reacao é exotérmica e seu AH é -255kJ /kg.

Tabela 3.5 — Parametros de Arrhenius para a reacao semiglobal de dois estagios.

O; [s7']  E, [kJ/mol]
Reacao 1 1,30x10%  1,40x10%
Reacao 2 2,00x10% 1,33x10%
Reacao 3 1,08x107 1,21x10%
Reacao 4 1,48x106 1,44x108

Reacao 5 1,48x10° 1,44x10%
Fonte: Chan et al. (1985).

4.3.2. Mecanismo Multicomponentes e Multiestagios

O mecanismo de reagao para o esquema multicomponentes e multiestagios foi pro-
posto por Koufopanos et al. (1989), Di Blasi (1994), Ward and Braslaw (1985) e Miller
and Bellan (1997). Este modelo correlaciona a taxa de pirdlise da biomassa com sua

€cOMposicao:

Biomassa = Y, Celulose + YZ}iHemicelulose + Y;f’iLignina (3.2)

Nesse modelo a taxa de reacao da biomassa ¢é considerada como sendo a soma das
taxas de reagoes dos principais componentes: celulose, hemicelulose e lignina. Portanto,
cada componente tem um peso na contribuicao para a formagao da biomassa virgem (Xue
et al., 2012). Essa afirmacao assume que as possiveis interagdes entre os componentes da
biomassa tém um efeito insignificante no curso da pirélise. Com isso, qualquer matéria-
prima de biomassa pode ser modelada a partir do conhecimento da composicao inicial de
celulose, hemicelulose e lignina. O mecanismo dessa reagao estd ilustrado na Figura 3.9.

Conforme apresentado na Figura 3.9, os produtos sao agrupados em trés grupos:
biocarvao, biogds e vapor de bio-6leo. A é a razao de formacao para o componente do
biocarvao. Todas as reagoes sao modeladas a partir da equagao Arrhenius (Equagao 3.1).
Para a reacao homogénea que transforma o bio-6leo em biogas foi adotada uma cinética

de primeira ordem.
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Componente dos Materiais (s) W,

(Celulose, Hemicelulose, Lignina)

v,

Material Ativado (s)

—— (Celulose, Hemicelulose,

Lignina)

W,

23

Biogas (g)

e

Vapor de Bio-Oleo (g)

Y Biocarvao (s) + (1-Y) Biogas (g)

Figura 3.9 — Mecanismo de reacao de varios componentes e varios estagios.

Fonte: Adaptado de Xue et al. (2012).

Segundo Di Blasi (1994), Koufopanos et al. (1991), Curtis and Miller (1988), as

entalpias das reacoes foram obtidas a partir de medicoes realizadas apenas para a celulose,

no entanto, esses valores também sao usados para o calculo da hemicelulose e lignina. Di

Blasi (1994) afirma que a primeira reacao (¢;) da biomassa virgem para os componentes

ativos tem liberacao de calor muito pequeno, podendo ser desprezado. Koufopanos et al.

(1991) relatam que a reagao de formagao do vapor bio-6leo (12) é endotérmica e, tanto

a formacao do biocarvao e do biogas (¢3), quanto o craqueamento secundario do vapor

bio-6leo (14) sdo exotérmicas. Os parametros cinéticos e as entalpias de reacdo estao

disponiveis na Tabela 3.6.

Tabela 3.6 — Parametros de Arrhenius para o esquema multicomponente.

Componentes Reacoes Ades[] ©;[s7! FEy [J/mol] AH,[J/kg]
Celulose? Ver - 2,80x10Y  2,424x10° 0
Yoo ; 3.28x10"  1,.965x10°  2.55x10°
Yes (A 0,35 1,30x10"  1505x10°  -2.55x10°
Hemicelulose® - 2,10x10'  1,867x10° 0
Yha ] 8,75x1015  2.024x10°  2.55x10°
Yn3 (Ay) 0,60 2,60x10'  1,457x10°  -2.55x10°
Lignina® (R - 9,60x108 1,076x10° 0
bis ; 1,50x10°  1.438x10°  2.55x10°
13 (A) 0,75 7,70x105  1,114x10°  -2.55x10°
Bio-Oleo® Vpoa - 4,28x10°  1,080x10° -4.2x104

Fonte: a) Bradbury et al. (1979), b) Miller and Bellan (1997) e ¢) Liden et al. (1988).
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5. PROPRIEDADE DOS MATERIAIS

Para estudos em fluidodinamica computacional, faz-se necessario o conhecimento
das propriedades fisicas dos materiais de cada uma das fases envolvidas. Portanto, esta
apresentado na Tabela 3.7, as propriedades de todos os materiais usados no desenvolvi-

mento desta pesquisa.

Tabela 3.7 — Propriedades dos materiais usados no desenvolvimento do trabalho.

p kg/m®]  p[Pas] k[W/mK] Cp[J/kgK] &[]

Madeira® 700 - 0,12 1500 0,9
Carvalho Vermelho? 630 - 0,177 2000 0,9
Cana-de-Actcar? 120 - 0,1 2468 0,9
Celulose Pura“ 400 - 0,3 2300 0,9
Biog4s® Gés ideal'  3x107°  2,577x1072 1100 0
Bio-Oleo Gés ideal'  3x1075  2,577x102 2500 0
Nitrogénio® Gés ideal’  3x107°  3,58x1072 1121 0

Ar® Gés ideal  1,72x107° 0,03 1012 0
Biocarvao® (madeira) 490 - 0,071 670 0,9
Biocarvao® 2333 - 0,1 1100 0,9
Vidro® 2649 - 0,27 800 0,6

Fonte: a) Papadikis et al. (2009¢), b) Almeida (2008), ¢) Yang et al. (2021b), d) Cavus
et al. (2019) e e)Bergman and Lavine (2017)
[1] - Equacao de estado para gés ideal (PV=nRT)

6. CONDICOES INICIAIS E DE CONTORNO

Como apresentado na sec¢ao 4., as equagoes que regem o comportamento da pirdlise
de biomassa sao equacoes diferenciais, portanto necessitam da especificacao das condigoes
de contorno e das condigOes iniciais para poderem ser resolvidas. Sao apresentadas a

seguir as condicoes usadas para modelar os problemas apresentados na Tabela 3.1.

e Condicao inicial e de contorno para a simulagao 1
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(1) Inicial:

- Velocidade do fluido no interior do reator é 0 m/s;
- Pressao manométrica no interior do reator é 0 Pa;
- Temperatura no interior do reator é 500 °C;

- Fracao massica de Ny é 1;

- Fragao massica do biogés é 0;

- Fragao massica do vapor de bio-6leo é 0;

2
- Producao de energia cinética turbulenta é calculada por k = 3 (UrefT)z;

- Dissipacao de energia cinética turbulenta é calculada por e

), = 0.09;

3/2

_ 03/4 K
*0,07L°

em que

- A viscosidade turbulenta é 0;

- Temperatura inicial da particula foi de 30 °C;

- A velocidade inicial da particula foi de 0 m/s;

- O diametro inicial da particula foi de 0.0005 m;

- A particula inicialmente foi inserida no reator na posicao (0 0,003 0,04);

- A particula de biomassa foi considerada apenas como sélida, formada apenas de madeira;

(2) Entrada:

- O fluido entra com uma velocidade de 1,2 m/s na direcao z;
- O gradiente de pressao é nulo;

- Temperatura de entrada do gas é de 500 °C;

- Fracao massica de Ny é 1;

- Fragao massica do biogés ¢é 0;

- Fragao massica do vapor de bio-6leo é 0;

2
- A producao da energia cinética turbulenta calculada por k = — (UrefT)Q;

3
3/2
- A dissipacao da energia cinética turbulenta é calculada por ¢ = C’ﬁ/ 4 OKO'Y A em que
), = 0.09;
(3) Saida:

- O gradiente de velocidade é nulo;
- A pressao manométrica é 0;

- O gradiente de temperatura é nulo;
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- Fracao massica de Ny é gradiente nulo;

- Fracao massica do biogas ¢ gradiente nulo;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- O gradiente de k é nulo;

- O gradiente de ¢ é nulo;

(4) Parede:

- Nao possui deslizamento;

- O gradiente da pressao é nula;

- A temperatura na parede é adiabética;

- Fracao massica de Ny é gradiente nulo;

- Fracao massica do biogas ¢ gradiente nulo;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- kgRWallFunction como funcao de parede de k;

- epsilon WallFunction como funcao de parede de ¢;

- nutLowRe WallFunction como funcao de parede para vy;

e Condicoes iniciais e de contorno para as simulagoes 2 - 4

(1) Inicial:

- Velocidade do fluido no interior do reator é 0 m/s;

- Pressao manométrica no interior do reator é 0 Pa;

- Temperatura no interior do reator é 500 °C;

- Fracao massica de Ny é 1;

- Fracao massica do biogas ¢ 0;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é 0;

- Producao de energia cinética turbulenta é calculada por x = g (UrefT)Q;

~ . . 7’ . 7’ K
- Dissipacao de energia cinética turbulenta é calculada por ¢ = oy

), = 0.09;
- A viscosidade turbulenta é 0;
- Temperatura inicial da particula foi de 27 °C;

- A velocidade inicial da particula foi de 0 m/s;

3/2
0,070

o6

em que

- O diametro inicial da particula foi de 0,00005m (celulose pura), 0,00025 (carvalho ver-

melho) e 0,0005m (cana-de-agicar);
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- A particula inicialmente foi inserida no reator na posi¢ao (0,01905 0,0025 0,0135);
- Foram realizadas simulagoes com as diferentes composi¢oes das biomassas apresentadas

na Tabela 3.8;

Tabela 3.8 — Composicao das biomassas estudadas.

Celulose® Carvalho Vermelho® Bagaco (cana-de-acticar)®

Celulose 1,0 0,41 0,43
Hemicelulose 0,0 0,32 0,34
Lignina 0,0 0,27 0,23

Fonte: a) Xue et al. (2012), b) Almeida (2008)

No presente estudo, bem como nos estudos de Xue et al. (2012) e Almeida (2008),
a composicao da celulose pura, do carvalho vermelho e do bagaco da cana-de-agucar foi
considerada levando em conta uma biomassa seca, livre de proteinas vegetais, sem extra-

tivos (principalmente dleos vegetais), sem minerais e sem cinzas.

(2) Entrada:

- O fluido entra com uma velocidade na diregdo z de 0,36 m/s (celulose pura), de 0,26
m/s (carvalho vermelho) e de 0,21 m/s (bagaco da cana-de-agicar);

- O gradiente de pressao é nulo;

- Temperatura de entrada do gas é de 500 °C;

- Fracao massica de Ny é 1;

- Fragao massica do biogés ¢ 0;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é 0;

2
- Producao de energia cinética turbulenta é calculada por k = 3 (UrefT)Q;

3/2
- Dissipacao de energia cinética turbulenta é calculada por ¢ = C’g/ 4 OKO7 iR em que
), = 0.09;
(3) Saida:

- O gradiente de velocidade é nulo;
- A pressao manométrica é 0;
- O gradiente de temperatura é nulo;

- Fracao massica de Ny é gradiente nulo;
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- Fracao massica do biogas é gradiente nulo;
- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- O gradiente de x é nulo;

- O gradiente de € é nulo;

(4) Parede:

- Nao possui deslizamento;

- O gradiente da pressao é nula;

- A temperatura na parede é adiabatica;

- Fracao massica de Ny é gradiente nulo;

- Fracao massica do biogas é gradiente nulo;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- kgRWallFunction como funcao de parede de k;

- epsilon WallFunction como funcao de parede de ¢;

- nutLowRe WallFunction como funcao de parede para vy
e Condicao inicial e de contorno para a simulacao 5

(1) Inicial:

- Velocidade do fluido no interior do reator é 0 m/s;
- Pressao manométrica no interior do reator é 0 Pa;
- Temperatura no interior do reator é 30 °C;

- Fracao massica de ar é 1;

- Fragao massica do biogés ¢é 0;

- Fragcao massica do vapor de bio-6leo é 0;

2
- Producao de energia cinética turbulenta é calculada por k = 3 (UresY)

- Dissipacao de energia cinética turbulenta é calculada por ¢ =

C, = 0.09;

- A viscosidade turbulenta é 0;

- Temperatura inicial do leito de particulas inertes foi de 30 °C;

- A velocidade inicial do leito de particulas inertes foi de 0 m/s;

- O diametro inicial das particulas inertes foi de 0.0026 m;

- A altura do leito das particulas inertes foi de 0.1 m;

2.
)

o~ 132

" 0,07L°

o8

em que



CAPITULO 3. METODOLOGIA 59

(2) Entrada:

- O fluido entra com uma velocidade de 46,9 m/s na diregao z;
- O gradiente de pressao € nula;

- Temperatura de entrada do gas é de 30 °C;

- Fracao massica de ar é 1;

- Fragao massica do biogés ¢é 0;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é 0;

2
- Producao de energia cinética turbulenta é calculada por k = — (UrefT)Q;

3
3/2
- Dissipacao de energia cinética turbulenta é calculada por ¢ = C’,?j/ 4 OHO7 iR em que
C, = 0.09;
(3) Saida:

- O gradiente de velocidade é nulo;

- A pressao manométrica é 0;

- O gradiente de temperatura é nulo;

- Fragao massica de ar é gradiente nulo;

- Fracao massica do biogas é gradiente nulo;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- O gradiente de k é nulo;

- O gradiente de € ¢ nulo;

(5) Parede:

- Nao possui deslizamento;

- O gradiente da pressao ¢é nula;

- A temperatura na parede é adiabatica;

- Fracao massica de ar é gradiente nulo;

- Fracao massica do biogas ¢ gradiente nulo;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- kqRWallFunction como funcao de parede de k;

- epsilon WallFunction como funcao de parede de ¢;

- nutLowRe WallFunction como funcao de parede para v;
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e Condicoes iniciais e de contorno para as simulacoes 6 - 8

(1) Inicial:

- Velocidade do fluido no interior do reator é 0 m/s;
- Pressao manométrica no interior do reator é 0 Pa;
- Temperatura no interior do reator é 500 °C;

- Fracao massica de Ny é 1;

- Fragao massica do biogés ¢é 0;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é 0;

2
- Producao de energia cinética turbulenta é calculada por k = — (UrefT)Q;

3 3/2
- Dissipacao de energia cinética turbulenta é calculada por ¢ = C’ﬁ/ 4 OHO7L’ em que
C, = 0.09; 7
- A viscosidade turbulenta é 0;
- Temperatura inicial do leito de particulas inertes foi de 27 °C;
- A velocidade inicial do leito de particulas inertes foi de 0 m/s;
- O diametro inicial das particulas inertes foi de 0.0026 m;
- O reator contém um leito de areia com altura de 0.1 m;
(2) Entrada:
- O fluido entra com uma velocidade de 127,86 m/s na direcao z;
- O gradiente de pressao é nula;
- Temperatura de entrada do gas é de 500 °C;
- Fracao massica de Ny é 1;
- Fracao massica do biogas é 0;
- Fracao massica do vapor de bio-6leo é 0;
- Produgao de energia cinética turbulenta é calculada por k = ; (UrefT)z;
- Dissipacao de energia cinética turbulenta é calculada por ¢ = C’ﬁ/ 4 OKS/;L’ em que

C, = 0.09;

(3) Entrada da Particula de Biomassa:
- A biomassa é uma particula da palha da cana-de-aciicar composta por 43% de celulose,

34% de hemicelulose e 23% de lignina segundo Almeida (2008);
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- A particula entra com uma velocidade de 0,2 m/s na diregao x;
- Entram 261 particulas por segundo;
- O diametro das particulas é de 0.0026 m;

- A temperatura das particulas é de 27 °C;

(4) Saida:

- O gradiente de velocidade é nulo;

- A pressao manométrica é 0;

- O gradiente de temperatura é nulo;

- Fracao massica de Ny é gradiente nulo;

- Fracao massica do biogas é gradiente nulo;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- O gradiente de k ¢é nulo;

- O gradiente de ¢ é nulo;

(5) Parede:

- Nao possui deslizamento;

- O gradiente da pressao ¢é nula;

- A temperatura na parede é adiabatica;

- Fracao massica de Ny é gradiente nulo;

- Fracao massica do biogas é gradiente nulo;

- Fracao massica do vapor de bio-6leo é gradiente nulo;
- kgRWallFunction como funcao de parede de k;

- epsilon WallFunction como funcao de parede de ¢;

- nutLowRe WallFunction como funcao de parede para vy;

As simulagoes 9 - 16 apresentam condigoes de contorno e condigoes iniciais seme-
lhantes aos casos 6 - 8, modificando apenas os parametros dos efeitos que serao discutidos

na se¢ao a seguir.
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7. PLANEJAMENTO EXPERIMENTAL NUMERICO

Como seu proprio nome sugere, o planejamento experimental é um ramo estatistico
utilizado para planejar experimentos, ou seja, uma ferramenta que define quais informacoes,
em que quantidade e em que condigoes os resultados dos experimentos devem ser coleta-
dos. Ele permite que varios parametros de entrada dos experimentos sejam manipulados,
determinando o efeito que eles possuem em uma varidavel de resposta especificada, e forne-
cem uma grande quantidade de informacoes sobre suas interacoes. Portanto, essa técnica
é recomendada para estudar como um conjunto de fatores influencia o comportamento de
uma variavel de interesse.

Esta metodologia pode ser extrapolada e aplicada para planejar simulacoes numéricas
e quando isso ocorre ¢ chamado de planejamento experimental numérico. Para aplicé-la
nessa pesquisa, definiu-se como variavel de resposta a taxa de conversao de biomassa em
produto ao fim da simulagao e os parametros de interesse estudados foram a velocidade do
gas inerte, a temperatura do gas e o diametro das particulas de biomassa. Foi realizado
um planejamento experimental numérico do tipo 2* com as variacoes dos fatores conforme

apresentado na Tabela 3.9.

Tabela 3.9 — Resumo das simulagoes do DoE numérico.

Simulagoes Cenarios DoE  Uy[m/s] T,[C]  d,[m]
09 1 142 600  4,2x1073
10 2 142 600  1,0x1073
11 3 142 400  4,2x1073
12 4 142 400 1,0x1073
13 5 112 600  4,2x1073
6
7
8

14 112 600 1,0x1073
15 112 400 4,2x1073
16 112 400 1,0x1073

Os fatores tiveram como base as condic¢oes de contorno das simulagoes 6-8. Adotou-
se uma variagao de + 11% em cima da velocidade de 127,86 m /s, uma variagao de + 100°C

sobre a temperatura de 500°C e um variacao de & 1,6x1073 sobre o didmetro de particula

de 2,6x1073.
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8. MODELAGEM NUMERICA

O OpenFOAM resolve o conjunto das equagoes de balango com as equagoes de
fechamento pelo método de volumes finitos. Essa abordagem requer o uso de métodos de
discretizacao para converter as equacoes diferenciais parciais em um conjunto de equagoes

algébricas. A Tabela 3.10 apresenta os métodos de discretizagao usados neste trabalho.

Tabela 3.10 — Métodos das discretizagoes.

Termo da Equagao Métodos
1. Transiente
Todos os termos CrankNicolson 0.7
2. Gradiente
Vu, cellMDLimited Gauss linear 1.0
Demais termos cellMDLimited Gauss linear 0.5
3. Laplaciano
Todos os termos Gauss linear orthogonal
4. Divergente
V - (agpguguy) Gauss linearUpwind grad(U)
V- (agpy), V - (agpgughy) Gauss linear Upwind
V - (agpgugey), V- (agpgughy) Gauss linear Upwind default
V- (ayTy) Gauss linear
V- (agpgugYig) Gauss vanLeer
5. Interpolacao
Todos os termos linear
6. Gradiente da face
Todos os termos orthogonal

O resultado da discretizacao é um conjunto de equagoes algébricas que sao cons-
truidas da forma A[¢] = b. Neste sistema, os coeficientes das variaveis desconhecidas que
constituem a matriz A sao resultados do procedimento de linearizacao das informagoes
contidas na malha computacional, enquanto que o vetor b contém todos os termos fontes,
o que incluem constantes, condi¢gbes de contorno e componentes nao linearizaveis. As

técnicas de resolucao desse sistema algébrico nao dependem do método de discretizagao
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usado, existindo uma variedade de opgoes que podem ser utilizados. Foram utilizados os

métodos de resolugao de matrizes apresentados na Tabela 3.11.

Tabela 3.11 — Métodos da resolugao dos sistemas de matrizes.

Equacoes Discretizadas Método Pré-Condicionador Tolerancia
G PCG DIC 1x1077
Dy GAMG GaussSeidel 1x10~7
Uy, kg, €4 PBiCGStab DILU 1x10~7
Yig: hyg PBiCGStab DILU 1x10~10

A equacao de Navier Stokes apresenta a pressao e a velocidade nas trés diregoes
como incognitas a serem encontradas. Ao decompor vetorialmente essa equacao, tém-
se quatro varidveis (P, u, v e w) para trés equagoes e, portanto, tem-se um sistema de
equacao impossivel de ser resolvido. Para contornar esse problema, adiciona-se a equacao
da continuidade nas equagoes a serem resolvidas, passando a ter agora quatro equagoes
para encontrar quatro varidaveis. O acoplamento destas equagoes ¢é realizada por meio
de algoritmos de acoplamento pressao-velocidade. Nesse trabalho foi utilizado um algo-
ritmo hibrido baseado nos algoritmos PISO e SIMPLE, chamado de PIMPLE, ele consiste
em obter a solugao correta de um problema de transporte de quantidade de movimento
quando o campo de pressoes introduzido nas equagoes de Navier-Stokes gerar velocidades
que satisfacam a equacao da continuidade. Esse algoritmo foi adotado seguindo a reco-
mendagao de Xiong et al. (2013b). De acordo com os autores, esse algoritmo permite
passos de tempo relativamente grandes, mantendo a estabilidade numérica e evitando
o efeito conhecido como checkerboard na pressao. Os parametros desse algoritmo sao

apresentados na Tabela 3.12.

Tabela 3.12 — Parametros do acoplamento pressao-velocidade - PIMPLE.

Acoplamento Pressao-Velocidade - PIMPLE

nOuterCorrectors 2
nCorrectors 3
momentumPredictor yes

nNonOrthogonalCorrectors 1




Capitulo 4

Resultados

Neste capitulo sao apresentados os resultados das simulacoes propostas a partir do
equacionamento apresentado no capitulo anterior. Inicialmente sao discutidos os resulta-
dos referentes as simulagoes 1 - 5, no qual o objetivo é validar o modelo proposto para
a pirdlise de biomassa. Em seguida, sao avaliados os resultados das simulacoes referente
a posicao de entrada da biomassa em um leito de jorro (simulagoes 6 - 8) e as variagoes
dos parametros operacionais segundo o planejamento experimental numérico realizado
(simulagoes 9 - 16). Por fim, discutiu-se os comportamentos fisicos presente na pirdlise do

leito de jorro da simulacao com o maior valor de conversao da biomassa da cana-de-agicar.

1. VALIDACAO DOS MODELOS

1.1. Simulacao com a Cinética Semiglobal de Dois Estagios

Durante o processo de pirdlise, as particulas de biomassa sao aquecidas em uma
atmosfera inerte, dando inicio as reagoes quimicas. No caso de uma unica particula, o
fenomeno fisico é o mesmo. Para verificar se os modelos de transferéncia de calor e massa
adotados descrevem a fisica da pirdlise, plotou-se os comportamentos da temperatura, da
variacao da massa, da mudanca de densidade e os rendimentos da reagao para a biomassa,
biocarvao, biogas e o vapor de bio-6leo em funcao do tempo. Todos esses resultados
foram comparados com os comportamentos obtidos por Papadikis et al. (2009¢c) e sao

apresentados a seguir.

65
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1.1.1. Temperatura na Superficie da Particula

O modelo usado por Papadikis et al. (2009¢) para representar o comportamento

da particula de biomassa esta apresentado na Equagao 4.1.

g o) = o (1?5 (@)
Para usar esse modelo, existe a necessidade de se realizar a discretizacao da particula ao
longo do seu raio, portanto, ele é capaz de obter a temperatura da biomassa em cada ponto
discretizado. Ainda analisando a Equacao 4.1, observa-se que a condutividade térmica da
particula varia com o raio, fazendo com que ela seja funcao da temperatura, o que deixa
o modelo ainda mais preciso.
J& o modelo usado nesta tese estda apresentado na Equacao T3-7 do Capitulo 3.
Esse modelo considera que a resisténcia térmica interna da particula é desprezivel e a
temperatura é uniforme em toda a particula. Essa condicdo é uma aproximacao e nao
representa fielmente a realidade da transferéncia de calor na biomassa, uma vez que a
superficie da particula é aquecida mais rapidamente e o calor é conduzido ao longo do
raio da particula. Segundo Norouzi et al. (2019), essa suposi¢do é recomendada para
particulas muito pequenas com ntumero de Biot < 0,1. Esse parametro ¢é calculado por
B; = hL.,/ky, onde L., é o comprimento caracteristico dado pela equacao L., = V},; /A,
h é coeficiente de convecgao dada pela equacdo h = (2 + 0.6RYIP>*)ky/d, e ky é a
condutividade da biomassa apresentada na Tabela 3.7. Re, e P, na equacao do h sao os
nimeros adimensionais de Reynolds de particula e Prandlt, respectivamente. Portanto,

calculou-se esse valor para a simulacao conforme apresentado na Tabela 4.1.

Tabela 4.1 — Numero de Biot para a simulacao 1

Re, [] Pr[] h[W/m?K] L. [m] ky [W/mK] Bi[]
8,23 0,715 398,55 8,33x107° 0,12 0,28

E observado na Tabela 4.1 que o numero de Biot é um pouco maior que o valor
recomendado. Diante dessa pequena diferenca obtida, da impossibilidade de alterar o
diametro e a condutividade da particula, o que inviabilizaria a comparagao com Papadikis
et al. (2009¢), e do esforgo computacional requerido para simular a pirdlise de biomassa

na presenca de um leito de particulas inertes, optou-se por utilizar a Equacao T3-7 ao
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invés da Equacao 4.1, de modo a assumir a consideracao de modelar a particula com
temperatura e condutividade térmica uniforme.

Diante do apresentado, realizou-se a simulagao da pirdlise de madeira pela cinética
semiglobal de dois estdgios e comparou-se a temperatura obtida da particula com a tempe-
ratura da superficie da particula reportada por Papadikis et al. (2009¢) dentro de intervalo
de confianca de 95%, conforme o apresentado na Figura 4.1. Essa comparacao é valida,

pois ambos os modelos devem apresentar resultados semelhantes na superficie.
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Figura 4.1 — Comportamento da temperatura na superficie da particula durante a pirdlise.

Ao confrontar o comportamento da temperatura obtida pela simulacao com o resul-
tado do comportamento da temperatura na superficie da particula relatado por Papadikis
et al. (2009¢), observamos que os resultados da literatura permaneceram dento do inter-
valo de confianca de 95%, indicando uma boa concordancia entre os dados, confirmando
estatisticamente que o modelo sugerido pela presente pesquisa conseguiu capturar bem a
transferéncia de calor entre o fluido e a superficie da particula.

Ao analisar o comportamento da temperatura, observa-se que ele descreve uma
pirdlise do tipo flash, segundo a defini¢ao de Batista Junior (2017), no qual sugere uma
taxa de aquecimento muito acima dos 100°C/s. A particula de biomassa inicia o processo
com uma temperatura inicial de 27°C e chega na temperatura da atmosfera inerte de

500°C em apenas 1 segundo, uma taxa de aquecimento de 473°C/s. Depois desse tempo,
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a temperatura permanece em equilibrio com o meio até a particula ser arrastada para

fora do reator de leito fluidizado.

1.1.2. Massa da Particula

Durante a pirdlise, as grandes e complexas cadeias de hidrocarbonetos vao se de-
compondo em moléculas relativamente menores e mais simples, formando o vapor de
bio-6leo, o biogds e o biocarvao. O vapor de bio-6leo e o biogas quando sao formados se
desprendem da biomassa em forma de vapor, enquanto que a particula solida se trans-
forma em biocarvao, se juntando a composicao de biomassa nao reagida. Durante esse
processo a massa da particula sofre variacao.

Os resultados apresentados na Figura 4.2 indicam que o comportamento da massa
da particula obtido por este trabalho se assemelha ao comportamento relatado por Pa-
padikis et al. (2009¢), pois observa-se que os dados de literatura permaneceram dento
de intervalo de confianca de 95%. Nos primeiros 0,5 segundos, a particula estd sendo
aquecida e portanto as reagoes de pirélise ainda estao se iniciando, por isso nao se obser-
vam grandes variagoes na massa. Apos esse tempo, é possivel observar a queda da massa
em razao do aumento reacional na particula, isso é devido ao efeito da temperatura que

impulsionou as reagoes quimicas.
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Figura 4.2 — Comportamento da massa da particula durante a pirdlise.
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Ainda pode-se observar na Figura 4.2, o efeito que o modelo térmico causa no
comportamento da massa da particula. No resultado obtido pelo presente trabalho, a
biomassa é consumida mais rapidamente que os dados reportados por Papadikis et al.
(2009c¢), isso ocorre devido a consideracdo que a particula apresenta uma temperatura e
uma condutividade uniforme ao longo do seu raio, promovendo como consequéncia, uma
reacao também uniforme em cada ponto da particula. Por outro lado, o modelo térmico
utilizado por Papadikis et al. (2009¢) proporciona que a reagdo ocorra de forma mais
rapida na superficie e mais lenta no centro da particula, o que diminui o consumo da
biomassa e consequentemente ocorre uma perda de massa mais lenta.

Ao comparar o presente trabalho com o desenvolvido por Papadikis et al. (2009¢),
nota-se que a particula de biomassa é carregada para fora do reator em diferentes tempos.
Neste estudo, a particula sai do reator em 3,63 segundos com uma massa 2,19x10~% kg,
enquanto a particula de Papadikis et al. (2009¢) sai em 3,93 segundos com uma massa de
2,41x1078 kg. A diferenca entre as massas apresentaram uma discrepancia de 9,13%. A

seguir é discutido com mais detalhes o tempo de residéncia da particula no reator.

1.1.3. Dinamica da Particula

A particula foi inserida no reator no tempo inicial de 0 segundos com uma veloci-
dade nula e na altura de 0,04 m. A aceleracao da gravidade, ao atuar junto da massa da
particula ainda nao reagida, faz com que a forca peso seja maior que a forca de arraste, o
que ocasiona a deposicao da particula no fundo do reator. Desde a entrada no reator, a
particula de biomassa esta sendo aquecida devido ao contato direto com o gés inerte, le-
vando aproximadamente 1 segundo para atingir a temperatura do meio. Nesse momento,
a decomposicao das cadeias de hidrocarbonetos se torna mais intensa, o que resulta no
aumento da producao de biogds, vapor de bio-6leo e biocarvao. Essa reacao ocasiona a
reducao da massa da particula, alterando o equilibrio de forcas que estda atuando sobre
ela, e aos poucos a forca peso vai se enfraquecendo frente a forca de arraste e no momento
em que ela é menor, a particula comega a ser deslocada para fora do reator, como pode
ser observado na Figura 4.3.

O comportamento observado na Figura 4.3 se assemelha ao comportamento repor-
tado por Papadikis et al. (2009¢). No entanto, a particula usada na presente pesquisa é

carregada para fora do reator no tempo de 3,63 segundos, enquanto a particula de Papadi-
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Figura 4.3 — Dinamica da particula durante a pirélise do a) presente trabalho e b) Papa-

dikis et al. (2009c¢).

kis et al. (2009¢) sai no tempo 3,93 segundos, uma diferenca de 7,63 %. Essa discordancia
¢ devido aos diferentes modelos térmicos usados em cada trabalho, que faz com que a
particula tenha sua massa consumida com velocidades diferentes, afetando o balanco de
forcas e consequentemente, fazendo com que elas sejam carregadas para fora do reator

também em tempos diferentes.
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1.1.4. Densidade da Particula

Papadikis et al. (2009¢) considera em seu trabalho que a particula é esférica e que
nao ocorre encolhimento no volume durante a pirdlise. Ja a presente pesquisa também
considerou o formato da particula esférica, porém trabalhou com o modelo de encolhi-

mento de particula apresentado na Equacao 4.2.

my
Pi
onde m; é a massa da particula e p; ¢ a densidade dada pela média ponderada das

v = (4.2)

densidades de cada componente que compoem a particula. O resultado do comportamento
da densidade da particula analisado estatisticamente por um intervalo de confianca de 95%

estd apresentado na Figura 4.4.
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Figura 4.4 — Comportamento da densidade da particula durante a pirdlise.

Ao analisar a Figura 4.4, observamos que o comportamento da densidade obtido
por este trabalho apresenta uma boa concordancia ao resultado apresentado por Papadikis
et al. (2009¢), pois pode-se observar que os pontos coletados da literatura permaneceram
dentro do intervalo de confianca calculado estatisticamente. Apesar da massa ter reagido
mais rapidamente devido ao efeito do modelo térmico adotado, a variacao do volume
durante a pirdlise considerado pela presente pesquisa, compensou o comportamento da

massa e reduziu a taxa de diminuicao da densidade durante a pirdlise.
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1.1.5. Rendimento Relativo da Reacao de Pirdlise

O rendimento relativo quantifica a proporcao do biogéas, do vapor de bio-6leo e do
biocarvao formados e o quanto de biomassa restou ao fim do processo em comparacao

com a soma de todos os produtos. Para calcular o rendimento é usada a Equagao 4.3.

[hm Yidt

v, =
4 4 4 4
fO mi,s%io—éleodt + fO mi,sY;]dsdt + fO mi,s%iocarvdo + fO mi,sY;)iomassa

(4.3)

onde ¥; é o rendimento do produto i, m, s ¢ a massa do componente gasoso ou sélido na
saida e Y; é a fracao massica dos produtos da reacao de pirdlise.

Com o objetivo de validar os modelos que descrevem o comportamento da trans-
feréncia de massa entre as fases, calculou-se o rendimento relativo ao longo do tempo dos
produtos formados pela reacao de pirdlise e avaliou-se estatisticamente sua concordancia

com os dados reportados na literatura. Esses resultados podem ser observado na Figura

4.5.
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Figura 4.5 — Rendimento da a) biomassa,

pirdlise.

b) biocarvao, c¢) biogas e d)bio-6leo durante
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Como toda reacao irreversivel, os reagentes vao sendo consumidos para a formacao
de produtos. Na reacao de pirdlise apresentada na Figura 4.5, é possivel observar a
biomassa sendo consumida, enquanto o biocarvao, biogas e o vapor de bio-6leo vao sendo
gerados. Observa-se ainda na Figura 4.5 que tanto o comportamento do rendimento da
biomassa, quanto o comportamento do rendimento dos produtos permaneceram dento do
intervalo de confianca estatistico de 95%, apontando uma semelhanca aos comportamentos
reportados por Papadikis et al. (2009¢). As curvas tem seus valores mais proximos no
inicio da simulagao e apresentam um discrepancia maior ao final dela. Para quantificar a
diferencga entre os resultados, comparou-se os valores dos rendimentos globais ao final da

simulagao, como pode ser observado na Tabela 4.2.

Tabela 4.2 — Valores do rendimento da reacao de pirdlise com a cinética semiglobal de

dois estagios.

Cinética semiglobal de dois estagios.

Presente Trabalho Papadikis et al. (2009c¢)

YBio—sleo 43,05% 41, 34%

YBiogas 9,18% 8,14%
YBiocarvio 14, 87% 13, 52%
YBiomassa 32,90% 37,00%

Ao observar a Tabela 4.2 nota-se que os rendimentos dos produtos obtido por esse
trabalho sao levemente maiores do que os reportados por Papadikis et al. (2009¢), o que
reflete no rendimento da biomassa, que é menor. A diferenca dos resultados podem ser
explicado pelo modelo térmico adotado pela presente pesquisa, que ao tratar a particula
com temperatura e condutividade uniforme ao longo do seu raio, tende a aumentar a
velocidade da reacao.

Quando comparado os valores dos rendimentos, observa-se um diferenca de 1, 71%
para o bio-6leo, 1,04% para o biogas, 1,35% para o biocarvao e 4,10% para a biomassa.
Esse ultimo é maior devido a influéncia dos rendimentos dos produtos. A partir desse
resultado, observa-se uma boa aproximacao com os dados reportados por Papadikis et al.
(2009¢), podendo concluir que o modelo proposto consegue representar bem o comporta-

mento da transferéncia de massa entre a fase particulada e a fase gasosa.
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1.2. Simulacoes com a Cinética Multicomponente e Multiestagio

Trocou-se o mecanismo cinético semiglobal de dois estagio pelo mecanismo cinético
multicomponente e multiestagios com o objetivo de deixar a modelagem da reacao de
pirélise mais préxima do fenomeno real, de modo que a partir das composicoes de celulose,
hemicelulose e lignina, sera possivel o uso do modelo proposto para simular a pirdlise de
diversos tipos de biomassa. Para validar o comportamento reacional, comparou-se os
resultados obtidos pela simulacao da pirdlise da celulose pura com os dados reportados
por Xue et al. (2012) e Yang et al. (2021a), os resultados da pirdlise do carvalho vermelho
com os dados reportados por Xue et al. (2012) e Clissold et al. (2020), e os resultados da

pirdlise do bagaco da cana-de-agicar com o trabalho de Suttibak (2017).

1.2.1. Celulose Pura

O modelo térmico utilizado no presente trabalho tem a recomendacao de ser apli-
cado as particulas que apresentem o nimero de Biot menor que 0,1, portanto, o valor
numérico de Biot foi calculado e representado na Tabela 4.3. Esse valor foi alcancado

devido ao tamanho da particula e ao valor da condutividade térmica da celulose pura.

Tabela 4.3 — Numero de Biot para a simulacao da celulose pura

Re, [] Pr[] h[W/m?K] L. [m] ky [W/mK]| Bi[]
0,21 0,715 2529.98 8,33x107° 0,3 0,07

Diante do exposto, simulou-se a pirélise da celulose pura conforme o experimento
realizado por Xue et al. (2012). O resultado do rendimento da reagao para a formagao do
vapor de bio-6leo, biogas, biocarvao e biomassa nao reagida estao apresentados na Figura
4.6. Nela também constam o resultado do trabalho experimental de Xue et al. (2012) e
as simulagoes realizadas por Xue et al. (2012) e Yang et al. (2021b).

Comparando os resultados obtidos com os dados reportados na literatura, observa-
se que os rendimentos encontrados na simulacao estao dentro de uma mesma faixa de
grandeza, porém o rendimento do vapor do bio-6leo esta um pouco acima do experimento,
enquanto que o do biogas estd um pouco abaixo. Para analisar melhor os desvios nos
resultados de forma quantitativa, construiu-se a Tabela 4.4.

Ao analisar a Tabela 4.4, pode-se observar que os resultados encontrados pelo
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Figura 4.6 — Rendimento da pirdlise da celulose pura.

Tabela 4.4 — Valores do rendimento da reagao de pirdlise para a celulose pura.

Celulose Pura

Simulado Xue et al. (2012)g,, Xue et al. (2012)g;, Yang et al. (2021b)

YBio—éieo  89,27% 82,10% 82,20% 83,20%

YBiogas 8,79% 12,40% 13,90% 14,90%
YBiocarvao ~ 1,94% 2,20% 3,30% 2,70%
YBiomassa  0,00% 0,00% 0,50% 0,00%

modelo proposto apresentam uma certa aproximacao dos resultados reportados por Xue
et al. (2012) e Yang et al. (2021b). A diferenga observada no rendimento do vapor de bio-
6leo esta na casa de 7,17% acima do esperado, enquanto que o rendimento do biogds estéa
3,61 % abaixo do experimental. O rendimento do biocarvao é o mais proximo encontrado,
apresentando um diferenca de 0,26%.

A diferenca obtida entre o simulado e o experimental podem ter como causa o efeito
do leito de particula inerte considerado no experimento que nao foi adotado na simulacao

da celulose pura, considerando apenas uma unica particula de biomassa. A presenca
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deste leito ocasiona uma reducao na velocidade do nitrogénio, que faz com que o vapor
de bio-6leo permanega mais tempo no reator o que favorece a formacao do biogas, além
de que uma menor velocidade do gés diminui a transferéncia de calor por convecgao sobre
as particulas de biomassa. Para testar esta hipotese, calculou-se o tempo de residéncia
da fase gasosa no reator para o presente trabalho e para o trabalho de Xue et al. (2012)

usando a Equacao 4.4.

H
= = 4.4
%=z (4.4)
onde 1, ¢ a velocidade média da fase gasosa no leito e H ¢ a altura do reator. Os resultados

do tempo de residéncia da fase gasosa estao apresentados na Tabela 4.5.

Tabela 4.5 — Tempo de residéncia da simulagao 2 e do trabalho de Xue et al. (2012).

Presente Trabalho Xue et al. (2012)
uy[m/s] H [mm] 29 [8] Uy (m/s] H [mm] 29 [5]
0,36 342.9 0,95 0,18 3429 1,905

Observa-se na Tabela 4.5 que o tempo de residéncia da fase gasosa de Xue et al.
(2012) é quase o dobro do tempo de residéncia da simulacao da celulose pura, o que faz
com que o vapor de bio-6leo permaneca no reator por quase 1 segundo a mais, favorecendo
a reacao secundaria de producao de biogés a partir do vapor de bio-6leo. A diferenca entre
os dois casos reside no fato de que o experimento de Xue et al. (2012) envolve um leito de
particulas. Nesse experimento, quando o gas entra no leito com uma velocidade de 0,36
m/s, ele sofre uma desaceleragao devido a resisténcia fornecidas pelas particulas, resul-
tando em uma velocidade média de 0,18 m/s apés essa regidao. Em contraste, na simulacao
conduzida nesta tese, ha apenas uma tnica particula, a qual nao oferece resisténcia ao
escoamento do gés e que reduza a velocidade de 0,36 m/s para 0,18 m/s. Portanto, o uso
da condigao de contorno de um reator contendo um leito de particulas inertes para simular
a pirdlise de uma unica particula apresenta um erro associado ao tempo de residéncia da
fase gasosa.

Para contornar esse problema, ajustou-se a velocidade de entrada da simulacao
da celulose pura para fazer com o tempo de residéncia se aproxime ao do trabalho de

Xue et al. (2012). Por consequéncia, a condi¢ao de contorno da velocidade de entrada
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foi alterada para 0,18 m/s. Como a alteracado da velocidade de entrada do nitrogénio
influencia na transferéncia de calor para a particula, calculou-se o novo niumero de Biot
para o presente cenario, a fim de identificar se houve alguma mudanca significativa nesse

parametro. O resultado é apresentado na Tabela 4.6.

Tabela 4.6 — Nimero de Biot para a simulagao com g4 = 1,905

Re, [] Pr[] h[W/m?K] L.[m] k [W/mK] Bi[]
0,11 0,715 244856  8,33x10~¢ 0,3 0,07

Observa-se na Tabela 4.6 que com a reducao da velocidade nao houve alteracao no
numero de Biot, pois nao houve uma mudanca significativa no coeficiente de transferéncia
de calor por convecgao. Realizou-se a nova simulacao com a velocidade calculada e os
resultados do novo rendimento da reacao para a formacao do vapor de bio-6leo, biogas,

biocarvao e biomassa nao reagida estao apresentados na Figura 4.7.
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Figura 4.7 — Rendimento da pirélise da celulose pura (g, = 1,905).

Ao comparar os resultados obtidos da nova simulacao (g, = 1,905 s) com os da-
dos reportados na literatura, observa-se uma maior concordancia em relacao a simulacao

com 0 94 = 0,95 s. Os rendimentos do vapor de bio-6leo e do biocarvao apresentaram



CAPITULO 4. RESULTADOS 78

praticamente os mesmos comportamentos dos rendimentos experimentais. Os resultados

apresentados na Tabela 4.7 permitem uma melhor analise dos valores encontrados.

Tabela 4.7 — Rendimento da reacao de pirdlise para a celulose pura para o o = 1,905 s.

Celulose Pura

Simulado Xue et al. (2012)g,, Xue et al. (2012)g;, Yang et al. (2021b)

YBio—sieco  82,50% 82,10% 82,20% 83,20%

YBiogas 15, 36% 12,40% 13,90% 14,90%
YBiocarvao 2, 14% 2,20% 3,30% 2,70%
YBiomassa ~ 0,00% 0,00% 0,50% 0,00%

Observa-se na Tabela 4.7 que ao diminuir a velocidade de entrada do nitrogénio,
com o objetivo de ajustar o tempo de residéncia da fase gasosa da simulacao com o cenario
de pirdlise na presenca de um leito de particulas inertes, o rendimento do vapor de bio-éleo,
do biocarvao e da biomassa nao reagida praticamente foram iguais aos encontrados pelos
experimentos realizados por Xue et al. (2012). O rendimento relativo do biogas apresentou
uma diferenca de quase 3% do dado experimental e 0,46% do reportado por Yang et al.
(2021b). Ao realizar o somatério das fragdes méssicas dos dados experimentais encontra-
se um valor de 96,7%, que pode ser atribuido aos erros experimentais ou imprecisao nas
leituras, que se tiver ocorrido no medidor do biogas, os resultados dos rendimentos também
ficariam bem proximos. Portanto, pode-se concluir que o erro observado na Tabela 4.4 é
oriundo do tempo de residéncia da fase gasosa.

Os resultados apresentados nessa secao ratificam o comportamento de modelos de
uma unica particula relatado por Papadikis et al. (2009b), nos quais afirmam que esse
tipo de modelagem fornece uma visao muito boa de como o progresso da reagao de pirdlise
é controlado e preveem as conversoes e rendimentos precisos dos produtos, desde que as

condicoes de contorno sejam adequadas para uma tnica particula.

1.2.2. Carvalho Vermelho

Para analisar como o modelo da cinética multicomponente e multiestagio se com-
porta para outros tipos de biomassa com diferentes fracoes de celulose, hemicelulose e
lignina, simulou-se a pirdlise para a biomassa de carvalho vermelho. As fracoes massicas

de cada componente estao indicadas na Tabela 3.8.
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De forma semelhante a celulose pura, a velocidade do nitrogénio foi ajustada para
que o tempo de residéncia do gas seja igual ao tempo de residéncia de um reator contendo
um leito de particulas inertes. Sendo assim, utilizou-se os resultados de Clissold et al.
(2020) para obter a velocidade média dos gases no interior do reator e a Equagao 4.4 para

calcular o tempo de residéncia. O resultado esta apresentado na Tabela 4.8.

Tabela 4.8 — Tempo de residéncia para a simulacao do carvalho vermelho.

Uy [m/s| H [mm] g, [s]
0,26 3429 1,32
Fonte: Clissold et al. (2020)

A partir do tempo de residéncia da fase gasosa, foi modificado o valor da velocidade
de entrada da simulagao 3 para fazer com o tempo de residéncia se aproxime ao do trabalho
de Clissold et al. (2020). Desse modo, a condigao de contorno da velocidade de entrada
usada foi de 0,26 m/s.

Como o diametro da particula, as propriedades térmicas e as condicoes de contorno
sao diferentes da simulagao da celulose pura, calculou-se o niimero de Biot e é apresentado

na Tabela 4.9, visando verificar se a recomendacao do modelo térmico é atendida.

Tabela 4.9 — Numero de Biot para a simulacao do carvalho vermelho.

Re, [] Pr[] h[W/m?K] L.[m] k [W/mK] Bi[]
0,76 0,715 556,05  4,17x10°° 0,173 0,13

Pode ser observado na Tabela 4.9 que o nimero de Biot para a simulacao do car-
valho vermelho é maior que o 0,1 recomendado. Diferente do caso da celulose pura,
o diametro da particula é maior e a condutividade térmica é menor, o que faz com
que a superficie da particula seja aquecida mais rapidamente do que seu centro, refle-
tindo no nimero de Biot. De forma andloga a simulacao da cinética semiglobal de dois
estagio, assumiu-se a consideracao de modelar a particula com temperatura e condutivi-
dade térmica uniforme.

Diante do apresentado, realizou-se a simulacao da pirdlise do carvalho vermelho.
Os resultados do rendimento do vapor de bio-6leo, do biogas e do biocarvao estao apre-

sentados na Figura 4.8.
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Figura 4.8 — Rendimento da pirdlise do carvalho vermelho.

Comparando os resultados obtidos com os dados reportados na literatura, obser-
vamos que os rendimentos encontrados na simulagao estao dentro de uma mesma faixa
de grandeza, porém o rendimento do vapor do bio-6leo estd um pouco abaixo do valor
experimental e um pouco acima do simulado por Xue et al. (2012) e Clissold et al. (2020),
enquanto que o rendimento do biogas esta um pouco abaixo do valor experimental e se-
melhante ao reportado por Xue et al. (2012) e Clissold et al. (2020). Quando analisado
o comportamento do rendimento do biocarvao, observa-se que ele se encontra acima dos
resultados de Xue et al. (2012) e Clissold et al. (2020).

Ao analisar a Tabela 4.10 pode-se observar que o rendimento do vapor de bio-
6leo apresenta uma certa semelhanca quando comparado com os dados reportados na
literatura, obtendo uma diferenca de 4,75% em relacao ao dado experimental. Quando
observados os rendimentos do biogas e do biocarvao, nota-se que na simulacao do carva-
lho vermelho o comportamento esta invertido. Esperava-se que o rendimento do biogas
estivesse mais proximo de 20%, enquanto que o rendimento de biocarvao estivesse mais
préximo de 13%.

Diante da dificuldade de desenvolver uma cinética generalista que seja capaz de

representar o comportamento da pirélise de qualquer fonte de biomassa, pois cada uma
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Tabela 4.10 — Rendimento da pirdlise para o carvalho vermelho.

Carvalho Vermelho

Simulado Xue et al. (2012)p,, Xue et al. (2012)g;,, Clissold et al. (2020)g;,

Yhio—sieo  65,56% 71,7+ 1,4% 60, 5% 62, 5%
Ybiogss  15,02% 20,5 =+ 1,3% 16,2% 19,2%
Yiioearvao 19, 41% 13,0 £ 1,5% 12, 3% 13,6%

delas apresentam suas particularidades e complexidade ao decorrer da reacao, Miller and
Bellan (1997) afirmaram que a cinética multicomponente e multiestdgio pode, quando
necessario, ser ajustada para representar melhor o comportamento da pirdlise. Portanto,
o presente trabalho ajustou a razao de formacao de biocarvao (A., Ay, A;), com o intuito
de diminuir a sua producao e aumentar a producao do biogas. Os antigos valores e os

novos valores estao apresentados na Tabela 4.11.

Tabela 4.11 — Valores da razao de formacao de biocarvao.

Valores Antigos Valores Novos
Ac Ap Ay A Ay Ay
0,35 0,60 0,75 0,18 0,43 0,58

Aplicando o método de tentativa e erro, chegou-se nos valores de razao de biocarvao
apresentados na Tabela 4.11. Com esses valores, simulou-se novamente a pirdlise do
carvalho vermelho e os resultados do rendimento do vapor de bio-6leo, do biogas e do
biocarvao estao apresentados na Figura 4.9.

Observa-se na Figura 4.9 que apds os ajustes, o comportamento do rendimento
de vapor de bio-6leo se manteve o mesmo, porém os rendimentos de biogas e biocarvao
se aproximaram bastante do comportamento observado pelo experimento de Xue et al.
(2012). Para uma andlise mais quantitativa, construiu-se a Tabela 4.12 com os valores de
rendimentos reportados na literatura.

Ao analisar a Tabela 4.12 observa-se que com o ajuste da razao de formacao do
biocarvao, o rendimento do biogas e do biocarvao estao dentro da margem de erro dos

experimentos realizados por Xue et al. (2012). O rendimento do vapor de bio-6leo apre-
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Figura 4.9 — Rendimento da pirdlise do carvalho vermelho corrigido.

Tabela 4.12 — Rendimento da pirdlise para o carvalho vermelho depois do ajuste.

Carvalho Vermelho

Simulado Xue et al. (2012)g,, Xue et al. (2012)g;,, Clissold et al. (2020)g;y,

YBio—éieo  66,56% 71,7+ 1,4% 60, 5% 62, 5%
YBiogas 19,47% 20,5+ 1,3% 16,2% 19,2%
YBiocarvao ~ 13,97% 13,0+ 1,5% 12, 3% 13,6%

sentou uma diferenga de quase 5,14 % do dado experimental e 4,06% do reportado por
Clissold et al. (2020). Ao realizar o somatério das fragoes massicas dos dados experimen-
tais encontraram-se um valor de 105,2 %, que pode ser atribuido a erros experimentais
ou imprecisao nas leituras, que se tiver ocorrido no medidor do vapor de bio-6leo, os
resultados do rendimentos também ficariam bem préximos.

Os resultados apresentados nessa segao ratifica o resultado observado na secao da
celulose pura, no qual valida que o comportamento de modelos de uma tinica particula
fornece uma visao representativa de como o progresso da reacao de pirdlise é controlado
e que essa estratégia consegue prever as conversoes e rendimentos de forma precisa dos

produtos.
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Acerca da cinética multicomponente e multiestdagio, observou-se que para a pirélise
da celulose pura o modelo conseguiu representar bem seu comportamento, porém para a
biomassa de carvalho vermelho foi necessario ajustar as razoes de producao de biocarvao.
Em ambos os casos os fatores pré-exponenciais e as energias de ativacao da cinética
multicomponente e multiestdgio descreveram bem o comportamento das reagoes, como

pode ser visto pelos rendimentos obtidos do vapor de bio-6leo, do biogéas e do biocarvao.

1.2.3. Bagaco da Cana-de-Acutcar

Como apresentado na secao da celulose e do bagaco vermelho, a modelagem da
pirélise de uma tnica particula consegue fornecer uma visao de como o progresso da rea¢ao
de pirdlise é controlado, além de conseguir prever os rendimentos dos produtos de forma
precisa. Porém, foi observado que para alguns tipos de biomassa se faz necessario um
ajuste nos parametros da reacao da cinética multicomponente e multiestdgio. Portanto,
o objetivo dessa secao foi verificar a necessidade do ajuste dos parametros cinéticos.

De forma semelhante as demais analises, ajustou-se a velocidade do nitrogénio para
que o tempo de residéncia da fase gasosa seja igual ao tempo de residéncia de um reator
contendo um leito de particulas inerte. Para tanto, tomou-se como base o trabalho de

Suttibak (2017). O resultado esta apresentado na Tabela 4.13.

Tabela 4.13 — Tempo de residéncia para a simulacao do bagaco da cana-de-acucar.

U, (m/s] H [mm] o, [s]

0,21 342,9 1,63

A partir do tempo de residéncia da fase gasosa, ajustou-se a velocidade de entrada
da simulagao da cana-de-acucar para fazer com que o tempo de residéncia se aproxime
ao do trabalho de Suttibak (2017). Desse modo, a condi¢ao de contorno da velocidade de
entrada usada foi de 0,21m/s.

Calculou-se o nimero de Biot para este cenario, uma vez que o diametro da
particula, as propriedades térmicas e as condigoes de contorno sao diferentes das si-
mulacoes da celulose pura e do carvalho vermelho, de modo a verificar se a recomendacao
do modelo térmico é atendida. O resultado esta apresentado na Tabela 4.14.

Pode ser observado na Tabela 4.14 que, de forma semelhante ao problema do

carvalho vermelho, o nimero de Biot para a simulagao do bagaco da cana-de-agicar é um
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Tabela 4.14 — Numero de Biot para a simulacao do cana-de-acgtcar.

Re, [] Pr[] h[W/m?K] L. [m] ky [W/mK] Bi[]
124 0,715 292,34 8,33x107° 0,1 0,24

pouco maior que o recomendado. Diferente do caso da celulose pura e igual ao caso do
carvalho vermelho, o diametro da particula é maior e a condutividade térmica é menor,
o que faz com que a superficie da particula seja aquecida mais rapidamente do que seu
centro, refletindo no nimero de Biot. De forma analoga a simulacao da cinética semiglobal
de dois estagio, assumiu-se a consideracao de modelar a particula com temperatura e
condutividade térmica uniforme.

Diante do apresentado, realizou-se a simulacao do bagaco da cana-de-acicar e os
resultados do rendimento do vapor de bio-6leo, do biogas e do biocarvao estao apresenta-

dos na Figura 4.10.
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Figura 4.10 — Rendimento da pirélise da cana-de-agicar.

Comparando os resultados obtidos da simulacao da pirélise da cana-de-agicar com

os dados reportados na literatura, pode-se observar que os rendimentos encontrados na
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simulagao apresentam uma boa concordancia. Para analisar melhor os desvios nos resul-

tados de forma quantitativa, construiu-se a Tabela 4.15.

Tabela 4.15 — Rendimento da pirdlise do bagago da cana-de-actcar.

Cana-de-Actcar

Simulado  Suttibak (2017) gy,

YBiofo'leo 64, 77% 64, 50%
YBiogas 15, 86% 15,30%
YBiocarvdo 197 37% 20, 20%

Ao analisar a Tabela 4.15 observa-se que os rendimentos do vapor de bio-dleo,
do biogés e do biocarvao estao préximos dos dados experimentais obtidos por Suttibak
(2017). O rendimento do vapor de bio-6leo apresentou uma diferenga de 0,27 % do dado
experimental, o rendimento do biogéds apresentou uma diferenca de 0,56 % e o rendimento
do biocarvao uma diferenga de 0,83 %. Com diferencas pequenas entre os dados simulados
e experimentais, nao se viu a necessidade de ajustar os parametros cinéticos. Portanto,
pode-se concluir que a cinética multicomponente e multiestdgio conseguiu representar bem

o comportamento da reacao de pirdlise do bagaco da cana-de-acicar.

1.3. Simulagao do Leito de Particulas Inerte

Com os modelos de transferéncia de calor e de massa validados por dados experi-
mentais e conseguindo representar de modo satisfatério o comportamento das reagoes de
pirélise, analisou-se agora o comportamento do leito de particulas inertes, comparando
o resultado obtido com o apresentado no trabalho de Xu et al. (2016), como pode ser
observado na Figura 4.11.

Ao analisar a Figura 4.11 pode-se observar que o comportamento do leito de
particulas inertes do presente trabalho apresentou uma semelhanga com o resultado ex-
perimental e com o resultado numérico obtido por Xu et al. (2016). Nota-se que a altura
da fonte do leito de jorro alcangou aproximadamente 0,23 m, enquanto que o experimento
de Xu et al. (2016) também marcou os mesmos 0,23 m. A altura do leito de particulas
da simulagao 5 alcancou 0,1 m frente a 0,12 m do dado experimental. Na regiao de jorro,

o comportamento deste estudo apresentou uma pequena diferenga em relacao ao dado
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Figura 4.11 — Comportamento das particulas inertes no leito de jorro.

experimental, em que é possivel observar a formagao de um bolsao de ar no experimento
de Xu et al. (2016). Esse fenomeno nao obtido pela simulagao desta pesquisa e nem pela
simulagao realizada pelo préprio Xu et al. (2016).

Ao comparar o formato da fonte, a simulacao da presente pesquisa apresenta uma
semelhanga maior com o experimento do que a simulacado realizada por Xu et al. (2016).
O modelo proposto, conseguiu representar o espalhamento das particulas e suas colisoes
nas paredes do equipamento em uma altura proxima a do experimento, comportamento
esse nao visto na simulagao realizada por Xu et al. (2016).

Pode-se, entao, afirmar que o modelo DPM em conjunto com o modelo de colisao
de particulas macias proposta pela presente pesquisa, conseguiu representar bem o com-
portamento do leito de particulas inerte. Podendo assim, analisar o comportamento da

pirélise do bagaco da cana-de-agiicar em um leito de jorro na presenca de particulas inerte.
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2. PIROLISE DO BAGACO DA CANA-DE-ACUCAR

A partir dos resultados apresentados na secao anterior, pode-se concluir que o
modelo proposto conseguiu representar bem o comportamento da dinamica das particulas,
da transferéncia de calor, massa e espécie quimica que governam o processo de pirdlise
em leitos de jorro. Observou-se uma boa concordancia entre os resultados do rendimento
relativo da reagao de pirdlise e da conversao da biomassa com os dados reportados na
literatura. Diante disso, o modelo proposto foi utilizado para estudar o comportamento,
os parametros geométricos e operacionais da pirdlise do bagaco da cana-de-agicar.

Para realizar o estudo do comportamento da pirélise do bagago da cana-de-acucar,
tomou-se como referéncia o leito de jorro do trabalho de Xu et al. (2016). Nele, o ar
entra no reator a temperatura ambiente com uma velocidade de 46,9 m/s. O leito de
particulas inertes estd a uma altura inicial de 100 mm e contém 29110 particulas de
vidro, cujo diametro é de 2,6 mm e densidade de 2600 kg/m3. Para a andlise da pirdlise,
substituiu-se o ar por gas nitrogénio a 500°C. Devido a diferenca de densidade entre os
fluidos, se mantida a velocidade, a vazao maéssica que entraria no reator seria diferente,
nao ocasionando o jorro das particulas. Com base nestes resultado foi decidido manter
o valor da vazao massica na entrada do equipamento e calculou-se a nova velocidade de
entrada do fluido, encontrando um valor de 128 m/s. Adotou-se, ainda, a consideragao

de que as paredes do reator sao adiabaticas.

2.1. Comportamento do Leito

O leito de jorro € caracterizado por suas particulas apresentarem uma movimentagao
ciclica e mais uniforme quando comparado com o leito fluidizado, o que possibilita um
contato mais efetivo entre a fase gasosa e a fase sélida. Com o objetivo de fazer com
que as particulas de biomassa entrem no reator com esse comportamento ja estabelecido,
durante o primeiro segundo da simulacao, consideraram-se presentes no equipamento ape-
nas as particulas inertes. Esse tempo foi suficiente para o leito de jorro atingir o regime
permanente, ficando evidente suas regioes caracteristicas, além de conseguir identificar a
movimentagao ciclica das particulas. A Figura 4.12 apresenta o comportamento do reator
descrito acima.

Observa-se na Figura 4.12 que as particulas inertes assumem o comportamento
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Figura 4.12 — Comportamento do leito de particulas inertes.

caracteristico de um leito de jorro. Apds a entrada do fluido pelo orificio localizado na
regiao inferior do reator, nota-se uma aceleracao ascendente das particulas e uma formagao
de um canal diluido no centro do equipamento, que é chamado de regiao de jorro. No
entorno do canal central, identifica-se um leito denso de particulas que se deslocam contra
o fluxo ascendente de nitrogénio, esta regiao é denominada como anulo ou regiao anular
e entende-se como o leito deslizante de particulas. Quando as particulas que saem da
regiao do jorro atingem a superficie do leito, elas entram em uma regiao chamada de
fonte. Nessa localidade, as particulas tendem a desacelerar e cair sobre a regiao anular,

onde deslizarao para a base da regiao do anulo e entrarao novamente na regiao do jorro,
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fechando o ciclo que se mantém até o final da operacao. Para as condicoes de contorno
usadas na simulagao, obtive-se uma altura de fonte de 0,33 metros.

Para entender melhor a movimentacao das particulas inertes em cada regiao do
equipamento, desde o momento em que ela entra na regiao de jorro até o momento em que
ela sofre uma desaceleragao na regiao da fonte e cai sobre a regiao anular, foi apresentado
na Figura 4.13 o comportamento das particulas indicando a velocidade de cada uma na

direcao z.

U; [m/s]

Figura 4.13 — Velocidade das particulas inertes.

Ao analisar a Figura 4.13, identifica-se que as particulas de maior velocidade estao

localizadas na regiao do jorro, em que elas chegam a atingir uma velocidade de até 4,43
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m/s. Esse comportamento é em decorréncia da proximidade das particulas com o orificio
de entrada do equipamento, onde o gas nitrogénio apresenta uma alta velocidade e con-
sequentemente, consegue arrastar mais facilmente as particulas. A medida que o gas vai
percorrendo a regiao da fonte, ele vai perdendo velocidade devido as resisténcias encon-
tradas no escoamento, o que acarretara em uma diminui¢ao na forca de arraste sobre as
particulas e portanto, a velocidade da particula também diminuira.

Ao entrar na regiao da fonte, as particulas sofrem uma desaceleracao a medida que
ascende no reator, obtendo uma velocidade nula no topo da fonte. Isso ocorre porque o
gas inerte vai perdendo velocidade ao longo do escoamento e, por consequéncia, a forca
de arraste que atua sobre a particula também vai diminuindo ao ponto de se igualar a
forca peso no topo da fonte. Nesse momento, as colisdes entre as particulas as deslocam
para a lateral do reator, onde a for¢a de arraste é bem menor que no centro (devido ao
orificio de entrada), o que faz com que essas particulas caiam sobre a superficie da regiao
anular.

A medida que as particulas da regiao anular vao entrando na regiao do jorro e
vao sendo arrastadas para a fonte, as particulas que caem sobre a superficie do anulo vao
descendo no leito em um movimento deslizante na dire¢ao oposta ao fluxo de gés até o
momento que elas vao entrar na regiao do jorro e vao ser arrastadas para a fonte, ficando

nesse comportamento ciclico até o final da operacao.

2.2. Variacao da Posicao de Entrada da Biomassa

Uma vez que a pesquisa realizado por Xu et al. (2016) ocorre em um equipamento
em batelada, nao existe uma entrada especifica para as particulas de biomassa. Para
contornar esse problema, de forma a deixar o processo como continuo, além de estudar
o comportamento da pirdlise com a biomassa entrando em diferentes regides do reator,
simularam-se trés diferentes posicoes para a injecao do bagaco da cana-de-agicar. A
primeira geometria foi com a entrada localizada na préxima a base do reator (Simulagao
6), a segunda foi com a entrada localizada na regiao da fonte (Simulacao 7) e a terceira
geometria foi com a entrada localizada no topo do equipamento (Simulacao 8). Essas
configuragoes foram apresentadas na Figura 3.6 da se¢ao 2. do capitulo 3. Para suportar
a escolha da geometria que serd estudada na busca de otimizar os parametros operacionais,

analisaram-se o comportamento e a temperatura das particulas, bem como a geracao de
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bio-6leo e de biogas ao longo reator.

Para os trés cenarios de configuragao geométrica estudado, encontrou-se o nimero
de Biot méaximo igual a 0,74. Esse valor foi obtido devido ao diametro da particula e a
baixa condutividade do bagaco da cana-de-acicar, o que aumenta a resisténcia interna
na transferéncia de calor, refletindo no aumento do niimero de Biot. Como visto na se¢ao
de validacao, é possivel representar a conversao da biomassa, bem como os rendimentos
dos produtos das reagoes de forma satisfatéria para B; > 0.1, portanto assumiu-se a

consideracao de modelar a particula com temperatura e condutividade térmica uniforme.

2.2.1. Comportamento Dinamico das Particulas

Compreender como as particulas de vidro e as particulas de biomassa se comportam
no reator durante a pirdlise ajudam no entendimento dos mecanismos de transferéncia
de calor e massa, pois fornecem um conhecimento teérico para propor modificagoes tanto
nos parametros operacionais quanto na geometria. Por isso, foi analisado a movimentagao
das particulas para as diferentes configuragoes de entrada, iniciando pelo cendrio em que
as particulas entram no reator pela regiao proxima a base do equipamento, conforme
apresentado na Figura 4.14.

Observa-se na Figura 4.14 que ao entrar no equipamento pela regiao préoxima a
base do equipamento do lado direito, a biomassa se desloca em direcao a regiao de jorro.
Isso ocorre devido a propria movimentacao das particulas inertes que sao arrastadas pelo
nitrogénio facilitando a movimentacao da biomassa, além de serem auxiliadas pela velo-
cidade de entrada das particulas de cana-de-agicar na direcao do jorro. Ao chegar no
centro do equipamento, as particulas de biomassa também sao arrastadas para a regiao
da fonte, de modo que algumas delas conseguem sair dessa regiao e sao carregadas para
fora do reator, enquanto que as outras repetem o comportamento das particulas inertes e
voltam para a regiao do anulo. Durante todo esse percurso, a biomassa vai sendo aquecida
e vai sofrendo reagao. Aquelas que perderem massa a ponto da forca peso ser pequena
em relacao a forca de arraste sao levadas para fora do reator, enquanto que as demais
permanecem no comportamento ciclico do leito de jorro. Observa-se ainda que algumas
particulas que estao saindo do reator apresentam material reativo, ou seja, ainda contém
materiais lignoceluldticos que fornecem capacidade de reagao se tivessem permanecido no

reator por mais tempo, o que afeta na eficiencia do processo.
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Figura 4.14 — Comportamento das particulas de biomassa durante a pirdlise para a geo-

metria com entrada proximo a base do equipamento.

A Figura 4.15 apresenta o comportamento das particulas inertes e das particulas
de biomassa do cendrio em que o bagaco da cana-de-acticar entra no reator pela regiao
localizada préximo ao meio do equipamento.

Ao analisar a Figura 4.15 verifica-se que quando as particulas de biomassa en-
tram na regiao localizada préximo ao meio do equipamento pelo lado direito, elas podem
apresentar dois comportamentos. No primeiro comportamento, as particulas conseguem
chegar ao centro do equipamento onde sao arrastadas para o topo da fonte. No segundo
comportamento, devido as colisoes sofridas pelas particulas assim que entram no equipa-
mento, elas sao impedidas de chegarem ao centro do reator e acabam se depositando na

superficie da regiao anular. Em ambas as situacoes, as particulas vao sendo aquecidas
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Figura 4.15 — Comportamento das particulas de biomassa durante a pirdlise para a geo-

metria com entrada préximo ao meio do equipamento.

e estao sujeitas ao comportamento ciclico do leito de jorro. Nesse cendrio, observa-se
também que algumas particulas de bagaco da cana-de-agicar saem com material ainda
passivel de reagao.

No primeiro comportamento descrito acima, as particulas de biomassa apresentam
uma ac¢ao semelhante ao cenario em que o bagaco da cana de agticar é injetado na regiao
proxima a base do equipamento. Quando as particulas chegam no centro do equipamento,
elas sao arrastadas para o topo da fonte, de modo que as que perderam massa a ponto
da forga peso ser pequena em relagao a forca de arraste serao levadas para fora do reator,
enquanto que as demais voltam para o leito de particulas e repetirao o ciclo caracteristico

do leito de jorro. Ja no segundo comportamento, quando as particulas se depositam na
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superficie do anulo, elas vao descendo no leito em um movimento deslizante na direcao
oposta ao fluxo de gas até o momento em que elas chegam na regiao do jorro e sao
arrastadas para a fonte e, a partir desse momento, elas repetem o primeiro comportamento.

A Figura 4.16 apresenta o comportamento das particulas inertes e das particulas
de biomassa do cendrio em que o bagaco da cana-de-acticar entra no reator pela regiao

préximo ao topo do equipamento.
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Figura 4.16 — Comportamento das particulas de biomassa durante a pirdlise para a geo-

metria com entrada préximo ao topo do equipamento.

No cenario que descreve o comportamento das particulas do bagaco da cana-de-
actcar quando elas entram préxima ao topo do equipamento, é possivel observar na Figura
4.16 que as particulas de biomassa sao arrastadas para fora do reator momentos depois

que elas entram, nao chegando a entrar na regiao da fonte e nao participando do compor-



CAPITULO 4. RESULTADOS 95

tamento ciclico caracteristico das particulas de um leito de jorro. Ao entrarem em uma
regiao bastante diluida, as particulas de biomassa nao apresentam uma alta frequéncia
de colisao, nao oferecendo resisténcia a forca de arraste exercida pela fase gasosa, desse
modo, ocorre uma maior facilidade do gas em arrastar as particulas para fora do reator.
Devido a esse comportamento fisico é possivel observar na Figura 4.16 que as particulas
safram com a mesma fracao de celulose que entraram, indicando a nao ocorréncia das

reacoes de pirdlise.

2.2.2. Temperatura das Particulas

A temperatura é um parametro fisico que nos ajuda a entender o comportamento
das reagOes quimicas que ocorrem durante a pirdlise. Altas temperaturas tendem a fa-
cilitar as decomposicoes térmicas dos componentes organicos presente na biomassa, o
que aceleram as reacoes. Enquanto que baixas temperaturas tendem a dificultar ou até
mesmo nao realizar a quebra das moléculas de hidrocarbonetos. Desse modo, analisar
o comportamento da temperatura das particulas de biomassa no interior do reator é de
fundamental importancia para entender como ela afeta a producao de biogas e do vapor
de bio-dleo, fornecendo mecanismos para a otimizacao. Na Figura 4.17 estd exposto a
temperatura de cada particula ao longo do leito de jorro.

E possivel observar na Figura 4.17 que no cenério em que a biomassa entra na
regiao proximo a base do equipamento, as particulas do bagaco da cana-de-agiicar sao
aquecidas durante o deslocamento da regiao anular em direcao a regiao do jorro, saindo
de um temperatura de 30°C até uma temperatura de aproximadamente 300°C. Ao chegar
na regiao do jorro, as particulas entram em contato com o gas nitrogénio a 500°C e
na medida que vao sendo arrastadas ao longo do reator, as particulas vao tendo sua
temperatura aumentada. Durante esse periodo, as particulas de biomassa vao reagindo
com velocidade que dependem da temperatura alcancada. Ao chegar no topo do leito, as
particulas que perderam massa suficiente para que a forca de arraste venga a forga peso,
conseguem sair da fonte e sao levadas para fora do reator, e as demais voltam para o leito
de modo a repetir todo o ciclo. Nesse cenario, é fundamental que as particulas realizem
alguns ciclos para atingirem a temperatura necessaria para que as reagoes ocorram ao
ponto de consumirem massa o suficiente para serem levadas para fora do reator. Mesmo

assim, observa-se na Figura 4.17 que algumas particulas sao arrastadas para fora do reator
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Figura 4.17 — Temperatura das particulas.

com temperaturas abaixo dos 500°C.

No cenario em que as particulas do bagaco da cana-de-agicar entram na regiao
localizada préoximo ao meio do equipamento, tanto as particulas que sao arrastadas para
o topo da fonte, quanto as particulas que se depositam sobre a regiao anular, necessitam
permanecer no reator por alguns ciclos para serem aquecidas a tal ponto das reagoes
conseguirem consumir massa o suficiente para que elas vencam a for¢a peso e saiam da
fonte, sendo arrastadas para fora do reator. Também é possivel observar na Figura 4.17
que existem particulas que deixam o leito de jorro com temperaturas abaixo dos 500°C
de operacao.

No cenéario em que a entrada de biomassa esta localizada proximo ao topo do equi-
pamento, observa-se que quando as particulas entram no reator, elas entram em contato
direto com o nitrogénio ascendente que ja passou pela fonte. Pelo fato das particulas es-

tarem em meio muito diluido, sao mais facilmente carregadas para fora do equipamento,
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ainda com temperaturas baixas. Fsse comportamento ajuda a explicar a baixa fragao
massica de celulose contida nas particulas de biomassa que deixam o reator observada na

Figura 4.16.

2.2.3. Vapor de Bio-Oleo

O bio-dleo produzido durante a pirdlise é uma mistura rica de inimeros componen-
tes quimicos que apresentam capacidade de ser aplicado nos mais diversos seguimentos
industriais, possuindo um alto valor agregado. Portanto, ele é um importante parametro a
ser acompanhado no estudo. A Figura 4.18 apresenta o comportamento da fracao massica

do vapor de bio-6leo ao longo do reator para os cenarios de configuracoes geométricas.

Entrada

4

Yaio - dleo
0.090

l: 0.080
— 0.070
0.060
0.050
0.040
0.030
0.020

0.010
0.000

" Entrada

Entrada
<4

Figura 4.18 — Fragao massica do vapor de bio-6leo.

Ao analisar a Figura 4.18, nota-se que para o cenario em que a entrada da biomassa
ocorre proximo ao topo do equipamento, a geragao do vapor de bio-6leo é praticamente

nula, enquanto que para os demais cenarios é possivel observar a sua formacao. Conforme
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discutido anteriormente, a nao geracao de bio-éleo é devido ao comportamento térmico
e dinamico das particulas de biomassa, onde foi visto na Figura 4.17, que elas deixam
o reator com baixas temperaturas, a ponto das reagoes de pirdlise nao terem iniciados.
Ja nas simulagoes dos demais cendrios, as particulas entram no equipamento em regioes
de escoamento denso, dificultando sua saida e as fazendo participar do comportamento
ciclico caracteristico de um leito de jorro. Assim, essas particulas passam mais tempo no
reator, chegando a temperaturas mais elevadas que possibilitam a ocorréncia das reagoes

de pirdlise.

2.2.4. Biogas

O biogas gerado na reagao de pirdlise é composto por CO, CO,, Hy e hidrocarbo-
netos de baixo peso molecular. Esse produto também apresenta varias aplicagoes, gerando
ainda mais valor agregado ao processo. Na Figura 4.19 estd apresentado o comportamento

do biogas ao longo do leito de jorro para os cenarios de configuracoes geométricas.

Entrada

J—

YBiogas
0.009
l: 0.008
— 0.007
— 0.006

0.004
0.003
0.002
0.001
0.000

Entrada

Entrada

P P\ 4

Figura 4.19 — Fracao massica do biogés.
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Ao analisar o comportamento do biogas apresentado na Figura 4.19, é possivel
observar que o ele se assemelha ao comportamento observado na fragao massica do vapor
de bio-6leo (Figura 4.18). No cenério em que as particulas de biomassa entram préximo ao
topo do equipamento, nao se identifica formacgao de biogas, o que confirma a ineficiéncia
dessa configuracao geométrica. Nos dois outros cendrios estudados, pode-se observar o

comportamento fisico semelhante a geracao do vapor de bio-éleo.

2.2.5. Conversao da Biomassa

Analisado o comportamento dinamico e térmico das particulas do bagaco da cana-
de-acucar e como eles influenciaram na formagao do vapor de bio-éleo e do biogas no
reator de leito de jorro. Avalia-se neste momento como a posicao da entrada interfere na
conversao da biomassa. Para isso, estao apresentados na Tabela 4.16 os dados referente
as quantidades de particulas e de massa do bagaco que entraram e sairam do reator ao
longo dos 3 segundos de simulacao, apresentou-se também a massa reagida e a conversao

obtida em cada reator.

Tabela 4.16 — Comparativo da conversao da biomassa apds trés segundos de simulacao.

Particulas de Biomassa

Topo Meio Base
Tempo [s] 3 3 3
Entrada de Particulas 520 520 520

Massa de Entrada [kg] 5,70x10~* 5,70x10~* 5,70x10~*

Saida de Particulas 448 110 72

Massa de Saida [kg] 5,40x10~*  1,20x107*  6,92x107°

Massa Reagida [kg] 5,07x107%  1,19x107* 8,31x107°
Conversao da Biomassa [%)] 0 20,88 14,58

Para as simulacoes dos trés cenarios, a massa do bagago da cana-de-acticar que en-
tra no reator foi fixada em 5, 70210~* kg a fim de todas apresentarem a mesma quantidade
de reagentes, de modo a possibilitar a comparacao. Como o diametro da biomassa também
foi fixado, a quantidade de particulas que entraram nos trés reatores sao as mesmas. Ao

analisar a quantidade de particulas de biomassa que deixaram o reator, observa-se que
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para a simulacao em que a injecao da biomassa esta proximo ao topo do equipamento,
esse numero foi de 448 enquanto que para as demais simulagoes esse numero foi bem
inferior. Esse resultado esta de acordo com a discussao apresentada na segao referente a
dinamica das particulas (se¢ao 2.2.1.), no qual mostra que quando as particulas entram
proximo ao topo do equipamento, elas sao arrastadas com mais facilidade do que quando
entram na regiao proximo a base do equipamento ou na regiao da localizada no meio do
equipamento.

Ao examinar o comportamento da massa reagida apresentada na Tabela 4.16, po-
demos concluir que para o cenario que a biomassa entra proximo ao topo do equipamento,
esse valor é muito pequeno quando comparado com os demais cenarios. Esse resultado
também foram constatados nas Figuras 4.18 e 4.19. Conforme discutido anteriormente,
quando as particulas de biomassa entram no reator préoximo ao topo do equipamento, elas
encontram uma regiao com escoamento do tipo diluido, o que facilita o seu arraste para
fora do equipamento ainda com baixas temperaturas, e consequentemente com as reacoes
de pirdlise em fase inicial, ocasionando uma conversao de 0%.

Referente as simulagoes em que as particulas de biomassa entram proximo ao meio
e préoximo a base do equipamento, pode-se observar ainda na Tabela 4.16 que a massa
reagida do cendario em que as particulas entram na regiao localizada proximo ao meio
do equipamento é maior que a massa reagida no cenario em que as particulas entram
préximo a base do equipamento, o que resulta em uma maior conversao de biomassa
nos 3 segundos de simulagao. Porém, quando comparado a quantidade de particulas
que deixaram o reator nesses dois cenarios, constatam-se que existem 38 particulas de
biomassa a mais presente no reator da simulagao no qual a inje¢ao da biomassa ocorre na
regiao proximo a base do equipamento, o que pode indicar que se aumentar o tempo de
simulagao, podemos aumentar o valor da conversao. Para quantificar a possibilidade de
produzir mais produtos de pirdlise a partir do aumento do tempo de simulacao, somaram-
se a massa reagida com a massa no reator e chamou essa soma de potencial de reacao.
Seu valor esta apresentado na Tabela 4.17.

Ao dividir o potencial de reacao pela massa de entrada, tem-se o potencial de
conversao e pode-se observar na Tabela 4.17, que o potencial de conversao da simulagao
com a injecao de biomassa proximo a base do equipamento é maior do que o potencial

de reacao da simulacao com a entrada da biomassa proximo ao meio do equipamento
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Tabela 4.17 — Comparativo do potencial de reagao da biomassa dos cenarios 6 -8.

Particulas de Biomassa

101

Topo Fonte Anulo
Massa de Entrada [kg] 5,70x10~*  5,70x10~* 5,70x10~*
Massa de Saida [kg] 5,40x107*  1,20x107*  6,92x107°
Massa Transferida |kg] 5,07x107%  1,19x10~*  8,31x107°
Massa no Reator [kg] 3,00x107°  3,31x10™*  4,18x10~*
Potencial de Reacdo [kg]  3,00x107° 4,50x10~* 5,01x10~*
Potencial de Conversao [%)] 5,26 78,95 87,86

em quase 10%, apontando que esse cenario tem a capacidade de fornecer uma maior
conversao se aumentado o tempo de pirdlise. Diante desse resultado, optou-se por aplicar
o planejamento experimental numérico no reator que tem a injecao do bagaco da cana-

de-agicar na regiao proximo a base do equipamento.

2.3. Planejamento Experimental Numérico

Diante dos resultados obtidos na se¢ao anterior, observou-se que o cenario em que
a biomassa entra na regiao préximo a base do reator apresentou o maior potencial de
conversao. Portanto, usou-se essa configuragao geométrica para realizar o planejamento
experimental numérico apresentado na Tabela 3.9 da secao 7. do capitulo 3 e os resultados
serao discutidos a seguir.

Para os 8 cenarios do planejamento experimental numérico apresentado na matriz
de planejamento da Tabela 3.9, encontrou-se o nimero de Biot maximo variando de 0,84
para os cenarios de maior velocidade a 0,70 para os cenarios de menor velocidade. Esses
valores foram obtidos devido ao diametro das particulas de biomassa, a velocidade de
entrada do gés e a baixa condutividade do bagago da cana-de-acicar, o que aumenta a
resisténcia interna na transferéncia de calor, refletindo no aumento do nimero de Biot.
Como visto na secao de validacao, é possivel representar a conversao da biomassa, bem
como os rendimentos dos produtos das reacoes de forma satisfatéria para B; > 0.1, por-
tanto assumiu-se a consideragao de modelar a particula com temperatura e condutividade

térmica uniforme.
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2.3.1. Comportamento das Particulas Inertes

Com o objetivo de verificar se as simulacoes referentes a pirélise do bagaco da cana-
de-ac¢ucar em leito de jorro manteve o comportamento ciclico e caracteristico do processo,
apresentou-se na Figura 4.20 o comportamento dinamico de cada particula inerte no
interior do reator no tempo de 1 s, momento esse que antecede a entradas das particulas

de biomassa no equipamento.
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Figura 4.20 — Comportamento das particulas inertes para os cenarios do DoE.
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O cenario base apresentado na Figura 4.20 é referente a simulacao do cendrio que
apresentou o maior potencial de conversao da secao anterior, no qual apresenta uma
velocidade de 127,86 m/s, temperatura de 500°C e um diametro da particula de biomassa
de 2,6x1073. Ao analisar os demais cendrios, pode-se constatar a formacao das trés
regioes que sao intrinsecas da operacao em leito do jorro, o que indicam que as particulas
apresentam o comportamento esperado e descrito na secao 2.1. do capitulo 4. Observa-
se ainda que tanto as regioes do anulo, do jorro e da fonte variam para cada cenario a
depender das condigoes de contorno adotadas.

Nos quatro primeiros cendarios, a velocidade de entrada do gas nitrogénio foi fixado
em 142 m/s. No entanto, é visto que a altura atingida pelo leito de particulas inertes dos
dois primeiros cenarios foram diferentes dos dois ultimos. Esse comportamento ocorreu
devido ao efeito de compressibilidade do nitrogénio, no qual o valor da densidade sofre
uma forte influéncia da temperatura. Nos cendrios 1 e 2, a temperatura do gas foi fixada
em 600°C, enquanto que no cenérios 3 e 4 foram de 400°C. Desse modo, os dois primeiros
cenarios apresentam uma densidade menor do que os dois ultimos, alterando a vazao
massica de nitrogénio que entra no reator e que influencia no arraste das particulas, e
consequentemente na altura da fonte.

Nos cenarios 5-8 é possivel observar um comportamento semelhante aos quatro
primeiros cendrios. No qual, mesmo apresentado a mesma velocidade de 113 m/s, os
cendrios b e 6 apresentam a altura da fonte menor do que os cenarios 7 e 8, devido a

diferenca da temperatura entre eles.

2.3.2. Resultados do DoE Numérico

A partir dos resultados das simulacoes dos 8 cendrios tracados com o auxilio do
planejamento experimental numérico, estao representados na Tabela 4.18 os valores da
massa do bagaco da cana-de-agicar que entra no reator, a massa reagida e a conversao
encontrada apds os 3 segundos de simulacao para cada um dos cenarios estudados.

Ao analisar a Tabela 4.18, observa-se que a maior conversao de biomassa ocorreu
no cenario de maior velocidade, de maior temperatura e de menor particula de biomassa.
Nesse cendrio, a alta temperatura fez com que as particulas se aquecessem mais rapida-
mente devido ao gradiente térmico gerado, de modo a favorecer o aumento da velocidade

das reagoes. Referente ao efeito do diametro da particula, quanto menor ele for, maior
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Tabela 4.18 — Resultados do DoE numérico.

Cendrios Uglm/s] T, [°C]  dp[m]  Mentrada K8 Muransy [kg] X [%] t[s]
1 142 600 42x107%  242x107%  213x107* 08,80 3
2 142 600 1,0x1073  3,27x107° 2,34x10™> 71,56 3
3 142 400 42x1073  242x107%  6,67x10° 00,00 3
4 142 400 1,0x1073  3,27x107° 3,58x107% 10,94 3
) 112 600 42x1073  2,42x1073 1,31x10~* 05,42 3
6 112 600 1,0x1073  3,27x107° 2,27x107° 69,61 3
7 112 400 42x107%  242x1078  1,75x10° 00,00 3
8 112 400 1,0x107%  3,27x107° 3,95x107% 12,11 3

serd a facilidade de converter todo o material reativo em produtos, pois serda mais rapido e
facil aquecer as particulas. Por fim, um acréscimo na velocidade aumenta a transferéncia
de calor da fase fluida para a fase solida através do mecanismo de convecgao.

A diferenca do cendario 1 em comparagao com o cenério 2 é o tamanho do diametro
da particula. Esse parametro gerou uma diferenca de 62,76% na conversao de biomassa,
indicando que ele tem uma forte influéncia nas reagoes de pirélise, pois como comentado
anteriormente, quanto menor a particula, maior sera a facilidade de converter todo o ma-
terial reativo em produtos. Quando comparamos o cendrio 2 com o cenario 4, nota-se que
reduzir a temperatura de 600°C para 400°C gerou uma reducao de 60,62 % na conversao
de biomassa, apontando que a temperatura também apresenta uma forte influéncia nas
reacoes de pirdlise, resultado esse esperado uma vez que a temperatura acelera, retarda
ou nao inicia a decomposicao das cadeias de hidrocarbonetos presentes na biomassa. Por
fim, comparando o cenario 2 com o cenario 6, no qual a velocidade do nitrogénio difere os
cenarios, observou-se uma diferenca na conversao do bagaco da cana-de-acicar de apenas
1,95%, o que indica que a velocidade do gas apresenta uma baixa influéncia na conversao
de biomassa.

Observa-se ainda na Tabela 4.18 que nos cenarios em que se combinam baixa
temperatura com alto diametro (cenérios 3 e 7) nao houve conversao de biomassa. Isso
ocorre devido ao gradiente de temperatura entre a fase solida e a fase gasosa nao ser alto
o suficiente para acelerar o aquecimento das particulas de biomassa, que quando atrelado

ao maior diametro, dificulta ainda mais seu aquecimento e consequentemente, reduz a
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velocidade das reagoes. Diante disso, os trés segundos simulados nao foram suficientes
para se iniciar as reagoes presente no processo de pirdlise.

Para analisar o quanto cada um dos efeitos influencia na conversao de biomassa,
foi plotado na Figura 4.21 o grafico de Pareto para cada um dos efeitos individuais e as

suas interacoes de forma padronizadas.

1 2 T T T T T

Efeitos Padronizados

Termos

Figura 4.21 — Grafico de Pareto para os efeitos analisados.

Ao analisar a Figura 4.21, pode-se concluir que o diametro das particulas e a
temperatura do gds inerte sao parametros operacionais que apresentam forte influéncia
na conversao do bagaco da cana-de-agicar, ratificando a anédlise realizada sobre Tabela
4.18. Observa-se ainda que a interacao entre a temperatura do gas e o tamanho das
particulas também exerce influéncia sobre a pirdlise.

Com o objetivo de entender como cada um dos parametros analisados e a interagao
entre eles afetam a conversao da biomassa, foram plotados os graficos dos efeitos principais
(Figura 4.22) e os graficos da interagoes dos efeitos (Figura 4.23).

Ao analisar a Figura 4.22, pode-se compreender como cada um dos parametros ava-
liados influenciam na conversao da biomassa. Ao observar o comportamento do diametro
da particula, concluimos que com o seu aumento a conversao da biomassa diminui dras-
ticamente, apontando que esse parametro apresenta uma forte atuacao no processo de

pirélise, confirmando o que foi observado na Figura 4.21 e na Tabela 4.18. De modo que
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Figura 4.22 — Grafico dos efeitos principais.

quanto maior for o diametro, menor ¢é a transferéncia de calor para a particula, o que
retarda as reacgoes, atingindo baixos valores de conversao.

Ao explorar os resultados referente ao comportamento da temperatura, constata-
se que ela apresenta o comportamento inverso do observado no diametro da particula.
Quando se eleva a temperatura do gas inerte, observa-se um aumento significativo da
conversao da biomassa. Esse comportamento pode ser explicado, pois com o aumento da
temperatura, as cadeias de hidrocarbonetos tendem a se decompor mais facilmente em
moléculas menores e mais simples, acarretando na elevagao da velocidade de reagao.

Referente ao comportamento da velocidade do géas, constata-se um pequeno au-
mento na conversao de biomassa quando eleva-se a velocidade de 113 m/s para 143 m/s.
Esse comportamento estda em acordo com o observado no gréafico de Pareto apresentado
na Figura 4.21 e na discussao da Tabela 4.18, que mostra que a velocidade nao exerce
uma influéncia tao forte na variavel de interesse. Isso ocorre devido a presenca do leito de
particulas inertes que tendem a reduzir a velocidade do nitrogénio ainda na entrada, de
modo que no interior do leito de jorro retangular, ambas as velocidades estudadas estao
com valores mais préoximos do que o estipulado nas condicoes de contorno e consequen-

temente, os parametros convectivos de transferéncia de calor para as particulas também
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estao préximos, acarretando em valores de conversao de biomassa semelhantes.
O grafico das interacoes entre os efeitos (Figura 4.23) apresentam o comporta-
mento de como os parametros em conjunto afetam nos resultados das reacoes através da

conversao de biomassa.
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Figura 4.23 — Gréfico das interagoes dos efeitos.

Ao analisar a interacao entre a velocidade e temperatura na Figura 4.23, pode-se
concluir que conforme apontado no grafio de Pareto, a atuagdo em conjunto apresenta
uma baixa influéncia perante a conversao de biomassa. Ao manter a temperatura em
600°C e variar a velocidade de 113 m/s para 143 m/s, observa-se um pequeno aumento
na conversao da biomassa, enquanto que para a temperatura de 400°C percebe-se uma
leve queda. Conforme explicado anteriormente, a presenca do leito de particulas inertes
tende a diminuir as velocidades do nitrogénio na entrada e manterem as velocidades no
interior do equipamento proximos, o que causa uma transferéncia de calor semelhante para
as particulas, provocando uma pequena variacao na conversao da biomassa. A distancia
entre as retas é devido a influéncia da temperatura.

Ao examinar o resultado referente a interacao entre a velocidade e o diametro da
particula, pode-se afirmar que a relacao entre esses dois parametros nao ocasionam um

impacto significativo na conversao da biomassa. Para ambos os diametros estudados, o
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aumento da velocidade proporciona um leve aumento na variavel de interesse. A distancia
observada entre as duas retas é gerada pela influéncia da temperatura.

Diferentemente das demais interacoes, o comportamento da temperatura em con-
junto com o diametro das particulas apresentam um efeito significativo no processo de
pirdlise, principalmente quando as particulas sao pequenas. Para o diametro de 0,001 m,
ao elevar a temperatura de 400°C para 600°C, observa-se um aumento de quase 60% na
conversao, enquanto que para o diametro de 0,0042 m, houve um aumento de quase 8%.
Esse resultado mais uma vez esta de acordo com os resultados apresentados na Figura 4.21
e na Tabela 4.18. Esse comportamento ocorre devido a facilidade de aquecer particulas
menores, o que acelera a reagao e aumenta o consumo do bagaco da cana-de-agicar.

A partir dos resultados discutidos anteriormente, pode-se concluir que a tempe-
ratura e o diametro das particulas de biomassa foram os parametros operacionais que
apresentaram as maiores influéncias sobre o processo de pirélise, proporcionando uma
maior conversao de biomassa. Portanto, estao representados na Figura 4.24 o comporta-
mento da conversao de biomassa, a partir da varicao da temperatura e do diametro da

particula, para uma velocidade fixa em 128 m/s.
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Figura 4.24 — Conversao do bagaco da cana-de-ac¢icar na pirdlise em leito de jorro em

funcao da temperatura e diametro da particula.
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Verifica-se na Figura 4.24 que os maiores valores de conversao de biomassa estao lo-
calizados nos cenarios de maior temperatura e menor diametro. Enquanto que os cenarios
de menor conversao estao localizados em baixas temperaturas e altos diametros. Observa-
se ainda que, se mantido um alto diametro e aumentar a temperatura ou se mantida uma
baixa temperatura e diminuir o diametro, a conversao de biomassa continua pequena.
Portanto, podemos concluir que para se obter altas conversoes do bagaco da cana-de-
agucar é necessario o aumento da temperatura e a diminui¢ao do diametro das particulas

de forma conjunta.

3. CENARIO OTIMIZADO

A partir dos resultados do planejamento experimental simulado, pode-se concluir
que a simulacao 10, representado pelo segundo cenario do DoE, no qual as condigoes de
contorno foram configuradas para possuirem uma velocidade de entrada do gés de 142
m/s, uma temperatura de 600°C e o didametro das particulas de biomassa de 1,0x1073, foi
a que apresentou a maior conversao de biomassa. Diante disso, simulou-se esse cenario

por 10 segundos. Seus resultados serao apresentados nessa secao.

3.1. Conversao e Rendimento

Foi discutido na se¢ao 2.2.5. que na geometria em que a injecao de biomassa ocorria
pela regiao anular, existia uma quantidade de bagaco de cana-de-acticar presente no reator
que poderia reagir se aumentado o tempo de simulagao, por isso, para essa simulagao de
10 segundos foi calculado o novo valor de conversao de biomassa, afim de confirmar essa

suspeita. O resultado estd apresentado na Tabela 4.19.

Tabela 4.19 — Conversao da biomassa para a simulagao de 10 segundos.

Mentrada [kg] mtransf [kg] X [%] t [S]
147x10~%  1,.24x10~* 84,35 10

Ao analisar a Tabela 4.19, pode-se confirmar a suspeita discutida na secao 2.2.5..
O aumento do tempo de simulagao proporcionou um aumento na conversao de biomassa,

indicando que os 3 segundos simulados no planejamento experimental numéricos nao fo-
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ram suficientes para a reacao de pirdlise atingir o estado estacionario. Esse resultado nao
invalida a anélise realizada pelo DoE numérico, pois a comparacao entre os cendrios foram
realizados na mesma base de tempo, fornecendo uma boa resposta quanto a eficiéncia dos
parametros operacionais. O tempo de 3 segundos foi usado devido ao esforco computaci-
onal requerido para cada simulagao, levando em consideragao o prazo de entrega da tese.
Para identificar o tempo em que a simulagao entrou em regime estacionario, foi construido

o grafico apresentado na Figura 4.25.
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Figura 4.25 — Taxa de conversao da biomassa ao longo da simulacao.

Ao observar a Figura 4.25, pode-se notar que no tempo de 3 segundos as reagoes da
pirélise ainda nao haviam atingido o regime estacionario, algo mais préximo de acontecer
no tempo de 10 segundos, uma vez que a conversao ainda cresce lentamente, porém, com

uma diferenca de 1,3 % em relacao a conversao no tempo de 8 segundos.
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3.2. Produtos da Pirdlise do Bagaco da Cana-de-Aciicar

Os produtos gerado na pirélise podem ser classificados em vapor de bio-6leo, biogés
e biocarvao. Esses produtos apresentam uma vasta aplicacao nos mais diversos segmen-
tos industriais e por isso, apresentam um alto valor agregado. Perante o exposto, é de
fundamental importancia ter o conhecimento da massa formada para cada um desses pro-
dutos apds o processo de pirdlise. Para tanto, foi construida a Tabela 4.20 contendo os

rendimento desses produtos apds os 10 segundos de simulacao.

Tabela 4.20 — Rendimento da biomassa para a simulacao de 10 segundos.

YBio—Oleo [%] YBiogds [%] YBiocarv&o [%] t [S]
67,74 11,37 20,89 10

Ao examinar a Tabela 4.20, observa-se que o comportamento dos rendimentos dos
produtos se assemelham ao reportado pelo trabalho de Suttibak (2017) e pela simulagao
de uma unica particula apresentado na secao 1.2.3. deste capitulo. O que reforga a tese do
comportamento de modelos de uma tinica particula relatado por Papadikis et al. (2009b),
no qual afirma que esse tipo de modelagem fornece uma visao representativa de como
o progresso de pirolise é controlado e preveem as conversoes e rendimentos precisos dos
produtos, desde que as condi¢oes de contorno sejam adequadas para um tnica particula.
A pequena diferenca no rendimento do vapor de bio-6leo e biogas em ralacao ao trabalho
de Suttibak (2017), ocorre devido a diferenga nas condigdes de contorno, o que afetou o
tempo de residéncia da fase gasosa, aumentando a fracao massica do vapor de bio-6leo e
reduzindo a de biogas.

Para 1,472107* kg de bagaco de cana-de-acticar introduzida no reator em 10 se-
gundos de simulacdo, o cendrio 6timo avaliado gerou 8, 4021075 kg de bio-6leo, 1,412107°
kg de biogas e 2,592107° kg de biocarvao. Para entender como esses produtos sao gera-
dos ao longo da pirdlise, construiu-se no grafico da Figura 4.26 o comportamento desses
produtos ao longo da simulacao.

Ao analisar a Figura 4.26 pode-se observar que apds a entrada da biomassa no
tempo de um segundo, levou-se aproximadamente 0,5 segundos para o vapor de bio-6leo e
de biogas comegar a ser capturado na saida do reator. E possivel observar que a producao

do vapor do bio-6leo e biogas tendem a variar ao longo do tempo, ficando em uma média
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Figura 4.26 — Rendimento da biomassa para a simulacao de 10 segundos.

de aproximadamente 1x10~° Kg para o vapor de bio-6leo ¢ em uma média de 1x107% Kg
para o biogas. Referente ao biocarvao, observa-se que ele iniciou a sua geragao no mesmo
tempo que os demais componentes, porém levou mais tempo para ele atingir um equilibrio

no reator.

3.3. Temperatura

Uma vez que a temperatura ¢ um importante parametro para as reagoes quimicas
que ocorrem durante a pirdlise, afetando diretamente a producao do vapor do bio-éleo,
do biogas e do biocarvao, apresentou-se na Figura 4.27 o comportamento da temperatura
para cada uma das particulas presentes no leito de jorro.

Ao analisar o comportamento da biomassa na entrada do equipamento, nota-se
que devido ao alto gradiente de temperatura, combinado com o pequeno diametro das
particulas, o bagaco da cana-de-aciicar foi aquecido rapidamente, chegando a 600°C ainda

na regiao anular e proximo a entrada, o que faz com que a particula de biomassa per-



CAPITULO 4. RESULTADOS 113

Temperatura (2C)
605.34

Figura 4.27 — Temperatura das particulas para a simulacao de 10 segundos.

maneca no reator em alta temperatura por mais tempo, de modo a reagir toda seu material
lignocelulésico. Esse comportamento ajuda a explicar a alta taxa de conversao encontrada
e apresentada na Tabela 4.19. Ainda é possivel observar na Figura 4.27 que as particulas
de biomassa que deixam o reator saem com a mesma temperatura de operacao do equi-

pamento.

3.4. Biocarvao

Como discutido na segao 3.3. do presente capitulo, as particulas de biomassa sao
aquecidas rapidamente e ainda préximo a entrada atingem uma temperatura de 600°C,
o que aceleram as reacgoes da pirdlise. Para verificar se as particula do bagaco da cana-

de-agicar deixam o reator ainda com material lignoceluldsico e consequentemente com
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massa a ser reagida, apresentou-se na Figura 4.28 o comportamento da fracao méassica do

biocarvao nas particulas.
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Figura 4.28 — Gréfico das interagoes dos efeitos.

Ao examinar a Figura 4.28, pode-se constatar que uma grande quantidade de
particulas de biomassa tem seu material lignocelulésico consumido ainda quando elas
ainda estao na regiao anular. Diante desse comportamento e do comportamento obser-
vado na temperatura, pode-se concluir que as condigoes de operagoes usadas nesse cenario
permitem classificar a pirdlise como do tipo flash, que segundo Basu (2018), s@o pirdlises
que ocorrem em temperatura de operacao préxima a 600°C, com uma taxa de aquecimento
acima de 100 °C/s e apresentam um rendimento de bio-6leo em torno de 50-70%, carac-
teristicas essas observadas nos resultados. Quando se observa a saida do reator, pode-se
notar que as particulas que estao deixando o equipamento apresentam uma fracao méassica

de biocarvao igual a um, ou seja, elas saem sem material lignocelulético a reagir.
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Conclusoes e Recomendacoes

CONCLUSOES

Acerca dos resultados obtidos, pode-se concluir que:

O modelo de transferéncia de quantidade de movimento, energia, espécie quimica
e de turbuléncia acoplados com o modelo da fase discreta conseguiram representar
bem o comportamento da pirdlise em leito de jorro. Os resultados foram confronta-

dos e validados com dados experimentais e de literatura.

As simulacoes da celulose pura, do carvalho vermelho e do bagacgo da cana-de-acticar
obtiveram resultados satisfatorios quando comparados com os dados experimentais.
Mas, para isso, foi necessario ajustar as condigoes de contorno a partir do tempo de
residéncia da fase gasosa. Essa correcao foi imposta devido a consideracao de uma

unica particula no reator.

Os resultados obtidos na simulacao da celulose pura, do carvalho vermelho e do
bagaco da cana-de-agicar validaram a afirmagao da literatura que o modelo de
uma unica particula consegue fornecer uma visao representativa de como ocorrem
o progresso da reagao e que conseguem prever a conversao e os rendimentos dos

produtos.

Acerca da cinética multicomponente e multiestagio conclui-se que os fatores pré-
exponenciais e as energias de ativacao conseguem descrever bem o comportamento
das reacgoes. Porém, em alguns casos se faz necessério realizar corregoes nas razoes

de producao de biocarvao.
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e O comportamento das particulas inertes em leito de jorro retangular foram confron-

tados e validados através de imagens reportadas pela literatura.

e Ao analisar o comportamento da pirdlise para diferentes posicionamentos de injecao
de biomassa, obteve-se que o cendrio que apresentou o maior potencial de reagao foi

onde a entrada estd localizada proxima a base do leito de jorro.

e Ainda a partir do planejamento experimental numérico, concluiu-se que o diametro
das particulas, a temperatura do nitrogénio e a interacao entre eles sao os parametros
operacionais que apresentaram a maior influéncia na pirélise do bagaco da cana-de-

acucar.

e Ao examinar como cada um dos parametros significativos influenciam na conversao,
obteve-se que quanto menor o diametro da particula e maior a temperatura, maior

sera a conversao.

e A simulacao que apresentou a maior conversao de biomassa em produtos ocorreu no
cendrio em que foi usado uma velocidade de 142 m/s, uma temperatura de 600°C e

uma diametro das particulas de biomassa de 1.0x1073.

e No cenario de maior conversao, a pirdlise foi classificada como do tipo flash, ob-
tendo um rendimento de 67,74% para o vapor de bio-6leo, 11,37% para o biogas
e 20,89% para o biocarvao, assemelhando-se ao encontrado na simulacao de uma

Unica particula.

e Ao analisar o cendrio 6timo, observaram-se que as particulas de biomassa chegam
ao equilibrio térmico ainda na regiao anular e que as particulas deixam o reator com

uma fracao massica de biocarvao de aproximadamente 1.
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2. RECOMENDAQ@ES PARA TRABALHOS FUTUROS
Como sugestao para trabalhos futuros, recomenda-se:

e Inserir no modelo proposto o efeito da porosidade das particulas de biomassa;

e Aplicar o modelo desenvolvido em diferentes configuracoes geométricas de leito de

jorro;
e Estudar a pirdlise em diferentes tipos de biomassa;
e Analisar o efeito do diametro das particulas inertes no processo de pirdlise;
e Analisar o efeito da quantidade de particulas inertes sobre o processo de pirdlise;

e Estudar os efeitos do aumento da vazao méssica do bagaco da cana-de-agicar sobre

a pirolise;

e Estudar os parametros que afetam os rendimentos do vapor de bio-éleo, do biogas

e do biocarvao;
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