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Dentre as vantagens dos reatores nucleares do tipo leito fluidizado, a transferéncia
de calor e mistura aprimoradas, a vazao do fluido refrigerante como um mecanismo
de controle adicional e a possibilidade de remover o combustivel do ntucleo por gra-
vidade no caso de um acidente se destacam. A modelagem acurada das particulas
e do fluido é necessaria para avaliar de forma confidvel a eficiéncia termo-hidraulica
e a margem de seguranca desses reatores. Este trabalho apresenta um acoplamento
CFD-DEM usando uma formulagao de condugao de calor melhorada para particulas
esféricas. As particulas sao tratadas como uma fase discreta, seguindo a abordagem
DEM, enquanto o fluido é tratado como uma fase continua, descrito pelas equacoes
de Navier-Stokes promediadas no volume da célula. Em vez de aproximar a tem-
peratura da superficie pela temperatura média da particula como na abordagem de
parametros concentrados cldssica, desenvolveu-se um modelo aprimorado que rela-
ciona a temperatura média da particula com a temperatura e o fluxo de calor na
superficie usando aproximacgoes do tipo Hermite para integrais. Casos simples fo-
ram utilizados para validar a metodologia de acoplamento proposta. O método foi
entao aplicado a simulacao de um leito fluidizado borbulhante do tipo Geldart D.
Os resultados obtidos foram comparados com dados experimentais de pressao e ve-
locidade, mostrando boa concordancia. Os resultados de temperatura mostram que
a suposicao da temperatura uniforme pode influenciar o calculo da transferéncia de
calor entre as particulas e, portanto, prever temperaturas menores do que as reais

no leito.
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Amongst the advantages of fluidized bed nuclear reactors, the improved heat
transfer and mixing, the adjustment of the refrigerant flow rate as an extra control
mechanism and the possibility of removing the fuel by gravity from the movable core
in the event of an accident stand out. Accurate modelling of the particles and the
refrigerant behavior is required to reliably evaluate the thermo-hydraulic efficiency
and margin of safety of these reactors. This work presents a CFD-DEM coupling
approach using an improved heat conduction formulation for spherical particles. In
this approach, particles are treated as a discrete phase following the DEM approach,
while the fluid is treated as a continuous phase, described by the volume averaged
Navier-Stokes equations. Instead of approximating the surface temperature by the
average temperature of the particle through classical lumped approach, an improved
lumped model was developed, relating the surface to particle average temperatures
and surface heat flux by Hermite-type approximations for integrals. Simple cases
were used to validate the proposed coupling methodology and their results compared
against analytical or empirical results. Then, the proposed method was applied to
the simulation of a Geldart D bubbling fluidized bed. The numerical results obtained
using the classical and improved formulations are compared with experimental pres-
sure and velocity data, showing good agreement. The temperature results show
that the uniform particle temperature assumption can influence the heat transfer

calculation, predicting smaller bed temperatures than obtained in reality.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Contextualizacao

A demanda por energia cresce conforme a populagao mundial aumenta de forma
exponencial. A contribuicao de fontes de energias renovaveis, por outro lado au-
menta de forma lenta. Neste cenario, o papel da energia nuclear se mostra essencial
no futuro. A fim de implementar com éxito as usinas nucleares num futuro préximo,
os principais desafios a serem superados estao relacionados a seguranca, economia,
proliferacao e residuos. Diversas propostas para lidar com estes desafios foram feitas
ao longo dos anos.

Reatores nucleares por fissao podem ser classificados em trés categorias, de
acordo com SEFIDVASH]| (1996): sistemas evoluciondrios, projetos inovadores e con-
ceitos emergentes. O design evolucionario compreende o desenvolvimento gradual
e a implementacao de melhorias nas usinas nucleares em um futuro a curto prazo
com base nos resultados de anos de operacao. Os projetos inovadores enfatizam a
concepcao e exploracao de caracteristicas ligadas ao aprimoramento da seguranca da
planta, como resfriamento passivo e eliminacao de potenciais erros operacionais. Ja
os reatores de conceitos emergentes tem como objetivo, além da seguranca inerente
e resfriamento passivo do reator, tentar resolver os problemas da parte final do ciclo
dos combustiveis.

Os ntcleos dos reatores podem ser classificados em rigidos ou moveis. Os nticleos
moveis sao aqueles em que o combustivel pode ser removido facilmente do nicleo
por gravidade. Visto que os principais aspectos de seguranca de reatores de agua
leve (LWR - Light-water Reactors) estao relacionados a habilidade de remover o
calor residual do nicleo do reator (SEFIDVASH| |1996), o uso de reatores de nicleo
movel se mostra extremamente vantajoso.

Um dos reatores inovadores que tém ganho atencao dos pesquisadores sao os

reatores modulares pequenos, devido a sua flexibilidade para projetar e construir



a planta, a facilidade de operacao e manutencao, a competitividade economica e a
viabilidade de ser implantado préximo a &areas industriais ou populadas (AGUNG
et al., 2006]).

Dentre os conceitos propostos para reatores modulares com nticleo mével estd
o de reator nuclear de leito fluidizado. Leitos fluidizados possuem diversas carac-
teristicas que sao vantajosas para um reator nuclear, como distribui¢ao uniforme da
temperatura devido a mistura, altas taxas de transferéncia de calor entre refrige-
rante e combustivel e sua viabilidade de construgao e operacao tanto em grandes

quanto pequenas escalas.

1.2 Motivacao

Diversos projetos conceituais de reatores nucleares do tipo leito fluidizado tem
sido propostos devido as suas muitas vantagens sobre reatores nucleares convencio-
nais como os reatores a dgua pressurizada (PWR - Pressurized Water Reactors) e os
reatores de dgua em ebuligao (BWR - Boiling Water Reactors). Dentre suas carac-
teristicas, a transferéncia de calor e mistura aprimoradas permitem uma distribuicao
de temperatura mais uniforme, reduzindo o risco de pontos quentes e temperatura
excessiva do combustivel. Ademais, a relacao entre a altura do leito e a neutronica
do reator transforma a regulagem da vazao do fluido refrigerante em um mecanismo
de controle. Além disso, a possibilidade de remover o combustivel por gravidade
do nticleo mével no caso de um acidente do tipo de perda de refrigeracao (LOCA -
Loss-of-coolant accident) aumenta a sua seguranga.

A termo-hidraulica desses reatores nucleares de leito fluidizado esta relacionada
com a porosidade do leito, que por sua vez esta ligada a vazao do fluido refrigerante.
Sendo assim, a modelagem acurada das particulas e do fluido refrigerante é necessaria
para avaliar de forma confidvel a eficiéncia termo-hidraulica e a margem de seguranca

de um reator de leito fluidizado.

1.3 Objetivos e Originalidade

O objetivo deste trabalho ¢ desenvolver uma metodologia para simulacao de
reatores nucleares do tipo leito fluidizado que possa ser aplicada como ferramenta de
projeto e avaliagao de reatores conceituais. Para tal, o acoplamento entre o método
de elementos discretos (DEM - Discrete Element Method) com a fluidodinamica
computacional (CFD - Computational Fluid Dynamics) usando uma formulacao de
conducao de calor melhorada para particulas esféricas foi implementado.

Em vez de aproximar a temperatura da superficie pela temperatura média da

particula como na abordagem de parametros concentrados classica, desenvolveu-



se um modelo aprimorado que relaciona a temperatura média da particula com a
temperatura e o fluxo de calor na superficie usando aproximagcoes do tipo Hermite
para integrais.

Para validacao da metodologia de acoplamento, casos simples foram utiliza-
dos e os resultados numéricos confrontados com solucoes analiticas ou correlagoes
empiricas.

O método foi entao aplicado a simulacao de um leito fluidizado com particulas do
tipo Geldart D. Os resultados obtidos foram comparados com dados experimentais
de pressao e velocidade, mostrando boa concordancia. Os resultados de temperatura
mostram que a suposicao da temperatura uniforme pode influenciar o calculo da
transferéncia de calor entre as particulas e, portanto, prever temperaturas menores
do leito.

1.4 Organizacao do texto

O Capitulo [2| apresenta uma breve revisao bibliografica sobre leitos fluidizados e
as caracteristicas de seus regimes de escoamento, visto que a capacidade do modelo
matematico de reproduzir o comportamento esperado para dado tipo de fluido e
grupo de particulas é essencial para sua aplicabilidade. Em seguida, resume as
diferentes abordagens existentes para descrever a fluidodinamica das fases gas e
particulas em leitos fluidizados e uma revisao dos trabalhos recentes adotando o
acoplamento DEM-CFD para simulacao de leitos fluidizados é apresentada.

O Capitulo [2[ também apresenta uma revisao dos reatores nucleares conceituais
de tipo leito fluidizado propostos na literatura, assim como cobre os trabalhos que
utilizaram metodologia semelhante para simulacao de tais reatores.

No Capitulo 3] a formulagdo matemética do acoplamento proposto entre os
softwares de DEM e de CFD ¢ discutida detalhadamente. As modelagens das fases
fluida e particulada sao descritas e suas equagoes apresentadas.

No Capitulo 4, a metodologia computacional é descrita, o algoritmo de simulacao
¢ explicado e a interagao entre os softwares de CFD e DEM ¢ detalhada.

O Capitulo 5| apresenta a validacao da modelagem proposta através da com-
paracao de resultados analiticos ou empiricos com os resultados obtidos usando o
acoplamento DEM-CFD para casos simples.

De posse de uma metodologia validada, o acoplamento DEM-CFD implementado
foi aplicado em um leito fluidizado do tipo borbulhante e os resultados numéricos
sdo analisados e comparados com dados experimentais no Capitulo [6]

Por fim, o Capitulo [7| apresenta as conclusoes obtidas e as sugestoes para traba-

lhos futuros vislumbradas ao longo do desenvolvimento deste trabalho.



Capitulo 2
Revisao Bibliografica

O presente capitulo apresenta uma revisao bibliografica sobre leitos fluidizados e
as caracteristicas de seus regimes de escoamento, visto que a capacidade do modelo
matematico de reproduzir o comportamento esperado para dado tipo de fluido e
grupo de particulas é essencial para sua aplicabilidade.

Em seguida, resume as diferentes abordagens existentes para descrever a hidro-
dinamica das fases gés e particulas em leitos fluidizados e uma revisao dos trabalhos
recentes adotando o acoplamento DEM-CFD para simulacao de leitos fluidizados é
apresentada.

Por fim, uma revisao dos reatores nucleares conceituais de tipo leito fluidizado
propostos na literatura é revisada, assim como os trabalhos que utilizaram metodo-

logia semelhante para simulacao de tais reatores.

2.1 Leitos fluidizados

Fluidizagao é a operagao na qual particulas sélidas sao mantidas suspensas,
comportando-se como um fluido, através da passagem de um géas ou liquido. Um
leito é dito fluidizado quando um fluido escoa verticalmente para cima através de
um leito de particulas sélidas, as quais sao suspensas, porém nao transportadas (SE-
FIDVASH| [1985). A faixa de velocidades do fluido é bastante ampla, variando entre
a velocidade minima de fluidizacao até a velocidade com a qual as particulas sao
carreadas para fora do leito. Como o leito se encontra num estado turbulento, com
movimento constante, obtém-se elevadas taxas de mistura e transferéncia de calor
e/ou massa.

Leitos fluidizados podem ser caracterizados através da andlise de seus regimes
de escoamento e das propriedades das particulas a serem fluidizadas. A classificagao
quanto ao regime de escoamento em geral é realizada em funcao do comportamento
das bolhas (FAN e ZHUJ [1998)), enquanto que as particulas fluidizadas sao catego-

rizadas em funcao de suas densidades e dimensoes.
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2.1.1 Regimes de fluidizacgao

Quando a vazao é baixa, o fluido escoa através dos espagos entre particulas sem
perturbar o arranjo das mesmas, ou seja, o leito se mantém fixo ou empacotado,

conforme pode ser visualizado na Figura[2.1fa).

Figura 2.1: Diferentes configuragoes de escoamento em leitos fluidizados - adaptado
de KUNII e LEVENSPIEL] (1991]).

Conforme se aumenta a vazao do fluido, atinge-se uma condicao critica em que
o peso do leito se iguala a forga de arrasto nas particulas e as particulas sao sus-
pensas, levando ao estagio de fluidizacao incipiente, conforme a Figura (b) A

velocidade superficial correspondente do fluido é conhecida como velocidade minima



de fluidizagao, u,,s. Qualquer aumento na velocidade do fluido além desta faz com
que as particulas se separem e o leito se expanda.

O comportamento do leito com o aumento da vazao depende do tipo de fluido
utilizado. Se um liquido for um agente fluidizante, a expansao do leito ocorre mais
suavemente e nao se costuma observar irregularidades na distribuicao das particulas.
Esta conformacao de leito é conhecida como leito fluidizado suave ou leito fluidizado
particulado, conforme a Figura [2.1fc).

No caso de um leito em que o agente fluidizante é um gas, o comportamento
é distinto. Conforme se aumenta a vazao, grandes instabilidades ocorrem e bo-
lhas (regides com alta fragdo volumétrica de gas) sdo geradas e coalescem formando
bolhas maiores. A movimentacao das particulas é vigorosa e o leito nao se ex-
pande muito além de seu volume ao atingir o estado de fluidizacao incipiente. Esta
conformacao de leito, apresentada na [2.1[(d), é conhecida como leito fluidizado bor-
bulhante e se assemelha a um liquido borbulhando. A velocidade superficial do gas
na incipiéncia de atingir o regime borbulhante é conhecida como velocidade minima
de borbulhamento, ,,;.

Conforme se aumenta a vazao, aumenta a taxa de coalescéncia das bolhas, que
aumentam de diametro. No caso de um leito de pequeno diametro e particulas finas,
pode ocorrer a formagao de pistoes axiais, conforme ilustrado na Figura (e). No
caso de particulas grandes, ocorre a formacao de pistoes horizontais, conforme a
Figura [2.1](f).

Tanto os leitos a gés quando por liquido sao chamados de leitos fluidizados densos
quando existe uma definicao razoavelmente clara da superficie do leito.

Por fim, o leito fluidizado turbulento, conforme mostrado na Figura (g), ocorre
quando a velocidade do gas atinge a velocidade terminal das particulas, u;. Nao é
possivel mais distinguir a superficie do leito e a frequéncia de quebra das bolhas
¢ aumentada, reduzindo a presenca de grandes bolhas, enquanto que é possivel
observar o movimento turbulento de clusters de soélidos.

Um posterior aumento de velocidade do gas faz com que as particulas sejam
carreadas para fora do leito, conforme a Figura[2.1(h). Neste estado tem-se um leito
fluidizado disperso ou diluido com transporte pneumatico de sélidos. Neste caso,
para regimes de operacao estacionarios, ¢ necessario que se colete as particulas que
foram carregadas para fora do leito. Quando a quantidade de material transportado
pneumaticamente ¢é alta, sistemas estes conhecido como leitos fluidizados rapidos, é
comum se utilizar coletores na regiao externa do leito.

Os leitos de jorro, ilustrado na Figura ocorrem quando particulas maiores
sao utilizadas em um leito por onde é injetado um gds, com alta velocidade. As
particulas no centro sao jogadas para o topo do leito enquanto que o restante das

particulas se move lentamente para baixo.
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Figura 2.2: Desenho esquemético de um leito de jorro.

2.1.2 Classificacao das particulas

O comportamento da fluidizagao é fungao de propriedades das particulas, como
tamanho e densidade. A principal forma de se classificar particulas em leitos fluidi-
zados foi proposta por GELDART] (1972), dividindo-as em quatro grupos (A, B, C e

D) em fungao do diametro caracteristico das particulas e da diferenga de densidade

entre as particulas e a fase fluida. O mapa de classificacao de regimes de fluidizagao
obtido empiricamente ¢ apresentado na Figura onde p, e p, sao as densidades

das particulas e do gas e d, ¢ o diametro médio das particulas.

Figura 2.3: Mapa de classificacao de particulas de Geldart - adaptado de |[KUNII e
LEVENSPIEL (1991)).

Particulas do Grupo A possuem diametros na faixa de 30-100 pm e/ou baixa den-



sidade (p, < 1400kg m™2). Quando fluidizado, o leito formado por estas particulas
se expande antes que bolhas aparecam, ou seja, a velocidade minima de fluidizagao
é menor que a velocidade minima de borbulhamento (s < u). Dessa forma, um
leito formado por particulas do Grupo A pode ser operado no regime particulado ou
borbulhante. Apesar do tamanho das bolhas aumentar ao longo da coluna devido
a coalescéncia das bolhas, existe um tamanho maximo estavel para as bolhas, em
torno de 10 cm.

Particulas do Grupo B possuem a velocidade minima de fluidizacao aproxima-
damente igual a velocidade minima de borbulhamento (u,f & u;), de forma que
o regime de fluidizagao particulado nao acorre. O tamanho das bolhas aumenta ao
longo da coluna, independente do tamanho médio das particulas, de forma que nao
existe um tamanho méaximo para este grupo.

Particulas com diametro menor que 20 pm pertencem ao Grupo C e sao muito
dificeis de serem fluidizadas devido ao fato de serem muito coesivas, ja que suas
forcas entre particulas sao comparaveis as forcas gravitacionais. Entretanto, quando
fluidizadas, a expansao do leito é bastante elevada.

O Grupo D é composto por particulas grandes (d, > 1 mm). Da mesma forma
que no Grupo B, as bolhas aparecem assim que se atinge a velocidade minima de
fluidizacao. A mistura das particulas nao é pior que nos grupos A e B e uma elevada
vazao de gds é necessaria para a fluidizagao. As bolhas formadas atingem tamanhos
elevados devido a coalescéncia, chegando ao tamanho do leito e formando pistoes
horizontais. Além disso, as bolhas ascendem mais rapidamente que o resto do gas

escoando através do leito.

2.1.3 Previsao do regime de fluidizagao

Mapas empiricos, baseados em dados experimentais obtidos sob diferentes
condigoes experimentais, sao frequentemente adotados para prever o regime de flui-
dizacao com base na velocidade superficial do fluido e a que grupo as particulas
pertencem, permitindo a adequacao da configuracao do leito ao material particu-
lado para otimizacao da operacao.

A Figura [2.4] apresenta um mapa de regime construido por KUNII e LEVENS-
PIEL (1991) para todas as configuragdes possiveis de leitos fluidizados gés-sélido em

fungao do tamanho adimensional das particulas, d;, calculada conforme a Equagao
e da velocidade adimensional do gas, u;, calculada conforme a Equagao

oveld
& =d, [M] _ Art, 2.1)
1223



Figura 2.4: Mapa de classificacao de regimes para leitos fluidizados gas-sélidos adap-
tado de KUNII e LEVENSPIEL (1991)).

1
2 3 R
ut =u Py } - % (2.2)

o Lif (o0 —pg) gl Ars’
Nas equacoes e 2.2, ugy é a velocidade superficial do gds, p, é a densidade
do gas, p, é a densidade da particula, p, ¢ a viscosidade do gés, Ar é o nimero
3 _
de Arquimedes (Ar = W) e Re, ¢ o nimero de Reynolds da particula
s
d
(Rep = %ﬁjp)

Mapas como este mostram, por exemplo, a velocidade minima de fluidizacao e a
velocidade terminal para leitos com particulas de um tnico tamanho. Também mos-
tram que particulas do grupo A e B de Geldart operam de forma estével, enquanto
que para particulas do grupo D, a faixa de velocidades para o regime borbulhante é

estreita.



2.1.4 Perda de carga no leito

A avaliacao da perda de carga versus a velocidade do fluido é comumente reali-
zada em estudos de leito fluidizado por permitir a obtencao de informacgoes sobre a
qualidade da fluidizagdo mesmo sem observagoes visuais. A Figura ilustra este

diagrama para um leito composto por areia fluidizado a gas.
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Figura 2.5: Diagrama de perda de carga versus velocidade em um leito formado por
areia - adaptado de KUNII e LEVENSPIEL (1991)).

Para velocidades baixas do fluido, o leito se mantém fixo e a perda de carga é
proporcional a velocidade do gas, aumentando até atingir um valor maximo, Ap,,az,
que em geral é ligeiramente maior que a pressao estatica do leito. Com um sequencial
aumento da velocidade, a fracao de vazio aumenta de €,, para €,,s, resultando num
decréscimo da perda de carga para o valor da pressao estatica do leito.

Para velocidades acima de velocidade minima de fluidizacao, o leito se expande
e bolhas sao formadas, resultando em nao-homogeneidades. Apesar do aumento da
velocidade, a perda de carga se mantém oscilando ao redor do mesmo valor. Quando
a velocidade do fluido é reduzida, as particulas que estavam fluidizadas se acomodam
formando um leito fixo com fracao de vazio €.

Em geral, a velocidade minima de fluidizacao é estimada através do ponto de
intersecao da linha de perda de carga versus velocidade para o leito fixo de fracao vo-

lumétrica €,,; com a linha horizontal correspondente ao peso sobre a drea transversal

(ponto A) (KUNII e LEVENSPIEL, [1991).

2.2 Reatores nucleares do tipo leito fluidizado

Diversos projetos para nicleos de reatores além dos tradicionais reatores com

nicleo rigido foram investigados desde que a fissao nuclear passou a ser utilizada
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para obtencao de energia. Dentre esses, varios projetos em que o combustivel se
encontra na forma de esferas em suspensao foram publicados (AGUNG et al., [2006;
HARMS e KINGDON| 1994; KLOOSTERMAN et all 2001; MIZUNO et al., 1990
ROTS et al., 1996; SAHIN e SEFIDVASH| 2008; SEFIDVASH] 1980).

De forma geral, um reator nuclear de leito fluidizado consiste de um tubo
cilindrico de grafite e uma parte inferior que se conecta a uma camara de com-
bustivel. Em contraste com outros reatores nucleares a altas temperaturas (HTGR
- High Temperature Gas-Cooled Reactors), onde o combustivel é apresentado em
forma de pelotas ou varetas, as particulas estao dispostas na parte inferior da cavi-
dade, formando um leito fixo. O fluido refrigerante flui de baixo para cima através
do tubo, fluidizando desta forma o leito de particulas (AGUNG, 2007). A Figura[2.6]
mostra um desenho esquematico de um reator de leito fluidizado sob configuragao

de leito fixo (a esquerda) e num estado fluidizado (a direita).

Figura 2.6: Visao esquemadtica de um reator de leito fluidizado sob condi¢ao de
empacotamento (esquerda) e sob estado fluidizado (direita).

2.2.1 Vantagens de um reator de leito fluidizado

Esta particular atencao dada aos reatores nucleares do tipo leito fluidizado se
deve ao fato de que, além das altas taxas de transferéncia de calor entre o fluido e
particulas que sao obtidas com esta configuracao geométrica, a consequente mistura e
agitacao proporcionam uma distribuicao de temperatura uniforme ao longo do leito.
Isso acarreta na reducao de risco de pontos quentes e permite a obtencao de uma

temperatura elevada para o fluido sem acarretar em uma temperatura excessiva do
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combustivel. Pelos mesmos motivos é possivel obter uma queima uniforme e elevada

de todo o combustivel, independente da forma da distribuicao do fluxo neutronico

(AGUNG] 2007; SEFIDVASH, 1985).

Ajuste de vazao como mecanismo de controle adicional

Avaliagoes neutronicas sob regime permanente em unidades homogéneas foram
realizadas e demonstraram a influéncia da altura do leito na reatividade para di-
versos niveis de enriquecimento, diametros do tubo e altura do leito colapsado (SE-
FIDVASH, [1980). [SEFIDVASH]| (1985) mostrou que a reatividade inicialmente au-
menta conforme a altura e a porosidade do leito aumentam e os néutrons se tornam
mais termalizados. Posteriormente, para porosidades maiores, a reatividade diminui
quando a absorcao neutronica do reator domina a ja estabelecida condicao termali-
zada do reator. A Figura , adaptada de SEFIDVASH]| (1985)), apresenta os fatores
de multiplicacao infinitos e efetivos de um reator como funcao da porosidade € e da
razao entre a altura fluidizada e colapsada do leito (H/H,) para diferentes niveis de
enriquecimento de 1.9, 2.2, 2 ¢ 2.5 %.

Dessa forma, como o leito se expande conforme a vazao do fluido refrigerante é
aumentada, e esta mudanca na configuracao geométrica do leito afeta a neutronica
do reator, o controle da vazao de entrada pode ser utilizada como um mecanismo de
controle da producgao de energia, reduzindo assim a dependéncia de outros mecanis-
mos de controle (PAIN} [2003, [2005)). E interessante adicionar que esta é uma carac-
teristica de seguranca intrinseca desses reatores, ja que no caso de falha da bomba

ou overspeed, a reatividade decai automaticamente e o reator se torna subcritico.

Remocao do combustivel por gravidade

Outra caracteristica muito importante é o fato de reatores de leito fluidizado tor-
narem acidentes do tipo LOCA (loss-of-coolant accidents) menos provaveis (se nao
impossiveis) do que nos reatores com nicleo fixo, e consequentemente, evitar casos
em que o ocorra o derretimento do nicleo (KINGDON e HARMS, 1996). Como o
conceito de tais reatores se baseia no ideia de manter o combustivel fissil suspenso
em um arranjo critico devido a passagem de um liquido ou gés refrigerante, no caso
de parada de circulacao do fluido refrigerante, o combustivel em forma de pelo-
tas em suspensao automaticamente retorna por gravidade a um arranjo subcritico,
eliminando o risco de derretimento do combustivel.

Além disso, devido a possibilidade de remover o combustivel por gravidade no
caso de um acidente com perda de refrigeracao e armazena-lo em um local passi-

vamente resfriado fora do nicleo, proporciona um aumento da seguranca do reator

(SEFIDVASH, 1996).
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Figura 2.7: Fatores de multiplicagao infinitos e efetivos de um reator como fungao
da porosidade € e da razao entre a altura fluidizada e colapsada do leito (H/H) -
adaptada de SEFIDVASH] (1985)).

Projeto simples e modular

Por fim, como este tipo de reator é modular, reatores de diversos tamanhos
podem ser produzidos a partir do modulo basico, trazendo flexibilidade para de-
senvolver, planejar e construir a planta. Devido ao projeto mais simples e as suas
caracteristicas de seguranca inerentes e passivas, a operacao e manutencao deste

reator é mais simples.

2.2.2 Desvantagens dos reatores nucleares de leito fluidi-

zado

Uma desvantagem deste tipo de reator é a caracteristica cadtica do escoamento
que se estabelece quando grandes bolhas e pistoes se propagam através do leito
(DAVIDSON et al.,|1985)), impactando na taxa de fissao e na criticalidade do reator.
Dessa forma, é imprescindivel que exista uma modelagem acurada do reator de forma

a se prever o comportamento do reator durante a partida, sob regime estacionario e
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nos diversos cenarios de acidentes.

2.2.3 Historico do desenvolvimento dos reatores de leito

fluidizado

Pelotas muito pequenas sao complicadas de serem produzidas ou requerem ve-
locidades do fluido muito baixas para serem mantidas suspensas, inviabilizando a
remocao de calor. Pelotas grandes demais requerem vazoes muito elevadas para
serem mantidas em suspensao, reduzindo a razao entre a poténcia de saida de um
reator e a poténcia necessaria para manter as pelotas em suspensao. [ KINGDON e
HARMS) (1996) avaliou a razao de poténcia para os fluidos mais adotados nos pro-
jetos de reatores de leito fluidizado (hélio, dgua leve e chumbo liquido) e verificou
que esta razao seria superior a 10 x 10% em reatores cilindricos utilizando pelotas de
carbeto de uranio ou diéxido de uranio com tamanhos adequados para a fabricagao
e gerenciamento.

Mesmo andlises conservativas reduzindo o fluxo neutrénico do reator em uma
ordem de magnitude mostram que a razao é superior a 10 x 102, evidenciando que
reatores baseados no conceito de pelotas em suspensao sao viaveis em relacao a
fracao de poténcia que deve ser reciclada ao sistema de bombeamento a fim de

manter o fluido a uma velocidade suficiente para fluidizacao das particulas.

O reator de leito fluidizado de Sefidvash - leito fluidizado

SEFIDVASH (1980} (1985, |1996), professor da Universidade Federal do Rio
Grande do Sul (UFRGS) publicou, ainda em 1980, uma série de trabalhos com
o projeto conceitual de um reator nuclear de leito fluidizado usando agua como
fluido refrigerante e elementos combustiveis esféricos. Por ser de pequeno porte e
modular, com projeto simples, é economico frente aos vigentes reatores pressuri-
zados a dgua (PWR). Além disso, possui caracteristicas de seguranga intrinseca e
resfriamento passivo. A Figura mostra a vista superior de um reator composto
por 19 médulos e a vista frontal de um desses médulos basicos.

As pastilhas de combustivel sao esferas de diéxido de uranio de 7mm revesti-
das por uma camada de zircaloy de 5 mm ou particulas combustiveis tri-isotrépicas
(TRISO - Tristructural-isotropic) . Cada particula TRISO consiste de um nicleo
de dioxido de uranio enriquecido de 0,2-0,3 mm revestidos por diversas camadas de
grafite e carbeto de silicio. Uma camada interna de carbono de baixa densidade
permite o inchago do 6xido causado pela irradiacao sem dano ao carbeto de silicio,
que serve para conter os produtos de fissao oriundos das reacoes nucleares. Uma
camada externa de carbono pirolitico adiciona resisténcia.

A parte superior do médulo inclui o nicleo cilindrico circunscrito por um canal
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Figura 2.8: Desenho esquematico do reator nuclear de leito fixo de Sefidvash -
adaptado de SEFIDVASH]| (1996). (1) Suporte estrutural, (2) Vélvula de abertura
hidrdulica, (3) Vélvula de descarga de combustivel, (4) Envoltério de grafite, (5)
Ntcleo do reator, (6) Eixo do limitador de nivel, (7) Despressurizador, (8) Saida
de vapor, (9) Controlador do limitador de nivel, (10) Alimentacdo de combustivel,
(11) Pressurizador, (12) Entrada de dgua, (13) Gerador de vapor, (14) Limitador de
nivel, (15) Casca absorvedora, (16) Canal hexagonal, (17) Tudo de fluidizagao, (18)
Canal circular, (19) Camara de combustivel, (20) Distribuidor, (21) Perfuragdes na
entrada, (22) Entrada do fluido refrigerante, (23) Saida do fluido refrigerante (24)
Bomba primaéria, (25) Refletor de grafite, (26) Escudo biolégico.
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hexagonal e um gerador de vapor do tipo casco-tubo integrado. Um anel é formado
entre o tubo de fluidizacao e o canal hexagonal, por onde passa o fluido refrigerante
ao retornar apds passar pelo trocador de calor. Na parte inferior do mdédulo esta
a camara de combustivel, onde ficam os elementos combustiveis quando nao fluidi-
zados. Esta camara possui uma valvula de descarga que permite que os elementos
sejam descarregados para um tanque de resfriamento permanente. Os elementos
novos sao alimentados ao reator pelo topo do modulo enquanto que os elementos
gastos deixam o médulo através de uma valvula localizada no inferior da camara de
combustivel.

O fluido refrigerante entra através de um distribuidor de fluxo, circula através da
camara de combustivel e do niicleo, onde retira o calor gerado pela fissao nuclear. Em
seguida, passa através do gerador de vapor onde transfere o calor absorvido no nticleo
e retorna através do anel existente entre o nicleo e a carcaca. Na parte superior
do modulo existe uma tela movel que limita a altura maxima do leito e garante
que as particulas de combustivel nao seja carregadas com o fluido refrigerante para
o trocador de calor. Conectado a esta tela existe um anel de controle composto
por material absorvedor de néutrons, que penetra no nicleo agindo como barra de
controle.

Quando a velocidade do fluido atinge a velocidade terminal de fluidizacao, os
elementos de combustivel sao carreados para o nicleo do reator, onde sao fluidiza-
dos e trocam calor com o fluido refrigerante. Numa condicao de acidente em que
a bomba pare ou tenha a rotagao reduzida, a velocidade do fluido se reduz para
menos que a velocidade minima de fluidizagao e os elementos combustiveis deixam
o ntcleo do reator, retornando a camara combustivel pela acao da gravidade onde
permanecem em uma condi¢ao subcritica ou podem ser descarregados através da
valvula de descarga para um tanque de resfriamento permanente.

Na partida do reator, o nticleo se encontra a uma temperatura muito menor que
a temperatura de operacao e o reator é levado até a poténcia maxima através do
ajuste simultaneo da velocidade de fluido refrigerante e da altura do limitador de
nivel. Durante a operacao normal, o controle fino de reatividade é feito através do
ajuste da vazao de fluido refrigerante. O desligamento do reator é conseguido pela
reducao da velocidade do fluido e consequente reducao da porosidade do leito até
que atinja a condigao subcritica.

SEFIDVASH| (1985) apresentou calculos estaciondrios para a fisica do rea-
tor adaptando um cédigo desenvolvido para a andlise de reatores usando varetas
cilindricas de combustivel refrigerados a dgua (Leopard code - Westinghouse, 1983).
A reatividade inicialmente aumenta com a porosidade do leito conforme os neutrons
gradualmente se termalizam até um valor maximo, onde a reatividade comeca a cair

com o aumento da porosidade quando a absor¢ao neutronica do moderador domina
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a condicao termalizada. Sendo assim, a vazao da bomba se torna uma forma de
controle da poténcia do reator, ja que controla a fluidizacao do leito. Além do mais,
traz para o reator uma caracteristica intrinseca de seguranca, visto que no caso de
falha da bomba a reatividade automaticamente cai.

Diferentes estudos para avaliar a estabilidade dinamica do reator de leito fluidi-
zado sob diferentes circunstancias foram realizados (BORGES e VILHENA| |1995;
STRECK], 1988; VILHENA/| 2005). O modelo de cinética pontual, que considera
variacao de fluxo na direcao axial foi aplicado para avaliar os transientes curtos
enquanto que a teoria da bifurcacao foi usada para estudar os transientes longos.
Os resultados mostraram que a estabilidade dinamica deste reator conceitual tem
comportamento similar ao de reatores do tipo PWR, no sentido de que ambos res-
pondem com um crescimento médio da poténcia frente a oscilagoes estacionarias da
reatividade em torno da criticalidade. STRECK] (1988) mostra que, para a condi¢ao
de operacao estudada, a diferenca nos picos de poténcia de um reator nuclear do
tipo leito fluidizado e um PWR simulado é de 3,6 % por centimetro de amplitude
de oscilacao da altura do leito fluidizado.

Em relagao a transferéncia de calor, SEFIDVASH) (1985) apresentou calculos sob
regime estacionario que mostram que devido a elevada area de superficie para troca
de calor e ao elevado coeficiente de transferéncia de calor por convec¢ao, a maxima
poténcia extraida do nicleo do reator é limitada pela vazao massica de refrigerante,
que reflete na porosidade desejada para a operacao. O mesmo trabalho mostra
que para as duas vazoes estudadas, a diferenca méaxima entre a temperatura no
combustivel e na superficie do elemento esférico é de 5°C, enquanto que a diferenca
entre a superficie do elemento e o fluido varia entre 2°C na entrada e 5°C no topo
do reator. Além disso, as maximas temperaturas encontradas (abaixo de 400°C)
ficam bem abaixo dos limites de seguranca do reator.

A transferéncia de calor transiente no caso de um evento de perda de refri-
geracao (LOCA) foi estudada pelo método de parametros concentrados e por um
método exato e mostraram que os elementos de combustivel manteriam a integri-
dade. Anadlises térmicas da camara de combustivel também mostraram que mesmo
no caso de total vaporizacao da dgua e com o retorno dos elementos a camara nesta
condigao mostram que o reator é passivamente resfriado (SEFIDVASH| 1996)).

SEFIDVASH| (1996) propds a construgao do tubo de fluidizagdo com um perfil
conico a fim de eliminar as oscilagoes no leito fluidizado, reduzindo a velocidade e
a porosidade ao longo da altura do reator de forma lenta e continua. Outra pro-
posta de modificagao foi operar o reator com um ciclo direto sob operacao a pressao
supercritica, usando vapor supercritico como fluido refrigerante. A producao de
poténcia deste reator seria maior com este conceito modificado ja que a diferenca de

entalpia entre a entrada e saida é muito mais elevada que em um reator pressurizado
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ou mesmo em um reator em ebulicao, além de nao precisar de separacao entre agua

e vapor nem de geradores de vapor.

O reator de leito fixo de Sefidvash

O reator de leito fixo proposto por SAHIN e SEFIDVASH| (2008)) é um caso
especial do reator nuclear de leito fluidizado, no qual os elementos combustiveis sao
fluidizados na camara de combustivel e sao levados ao nucleo, onde sao mantidos
fixos pela pressao imposta pelo fluido que escoa através do leito. Uma vantagem
desta configuracao ¢ de eliminar a preocupagao com as consequéncias do atrito entre
os elementos combustiveis que exitem no caso do leito fluidizado.

Da mesma forma que o reator de leito fixo, cada mdédulo contém na parte superior
o ntcleo e um gerador de vapor do tipo casco-tubo e na parte inferior a camara de
combustivel, conforme a Figura[2.9, Barras de controle para controle do reator sao
localizadas no centro e ao longo da circunferéncia externa. O ntucleo é composto
por dois tubos de zircaloy concéntricos e perfurados de 20 cm e 160 cm de diametro,
onde os elementos sao mantidos suspensos durante a operacao do reator. A camara
de combustivel reserva é um tubo de 40 cm de diametro composta de uma liga com
alta absorcao de néutrons, diretamente conectada ao tubo que compde o niticleo.
A camara de combustivel consiste de um tubo helicoidal de 25 cm flangeada a
camara de combustivel reserva. Uma tela na parte inferior mantém os elementos de
combustivel na camara.

Um limitador da altura do leito é usado para controlar a reatividade durante
a operacao e partida do reator. Durante operacao, atua permitindo a entrada de
combustivel fresco no nicleo para compensar a mudanca de reatividade a longo prazo
devido ao esgotamento do combustivel. No momento de partida, a reatividade do
reator é manipulada através do ajuste do limitador de nivel, sem a necessidade de
um grande nimero de barras de controle como é comum em reatores convencionais.
Dessa forma, reduz-se consideravelmente as distorgdes de poténcia e fluxo (SAHIN
e SEFIDVASH, [2008).

Um sistema de pressurizacao mantém o fluido refrigerante sob pressao cons-
tante. Conforme ilustrado na Figura[2.10] o fluido refrigerante é bombeado através
da camara de combustivel, de onde segue verticalmente até o tubo perfurado interno.
Entao o fluido atravessa horizontalmente através dos elementos de combustivel até o
tubo perfurado externo, seguindo verticalmente até o gerador de vapor, retornando
a bomba pela passagem anular concéntrica. Dependendo da velocidade da bomba,
o fluido refrigerante carrega as particulas da camara de combustivel para o ntcleo,
formando um leito fixo suspenso. Quando ha necessidade de desligamento do rea-
tor, o leito fixo se desmancha e os elementos combustiveis retornam para a camara

de combustivel, na qual permanecem em uma condi¢ao subcritica e passivamente
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resfriados, transferindo calor por convecgao natural.

Figura 2.9: Desenho esquemaético do niicleo do reator nuclear de leito fixo - adaptado

de [SAHIN e SEFIDVASH] (2008).

Figura 2.10: Percurso do fluido refrigerante no reator nuclear de leito fixo.

Calculos neutronicos mostraram que o comportamento do reator nuclear de leito
fixo é similar aos PWRs convencionais. A vida do nicleo pode chegar a 17 anos caso

o enriquecimento do combustivel seja de 19 %, enquanto que com enriquecimento
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de 9% a vida é de 7 anos. Com um enriquecimento de 5% a troca da camara
combustivel deve ser feita a cada 3 anos. A recarga envolve a conexao e desconexao
de uma caAmara de combustivel de 5m? ao reator através de um flange que é selado
pelas autoridades responsaveis, o que facilita os procedimentos de seguranca e ajuda

com a resisténcia a proliferacao.

O reator de leito fluidizado de Mizuno

MIZUNO et al.| (1990) propds uma alternativa as plantas de reatores nucleares
de agua fervente (BWR - Boiling Water Reactors) vigentes, na qual o combustivel
esférico fica suspenso na agua refrigerante, que pode entrar em ebulicao. O reator
de ebulicao combina as caracteristicas de seguranca passiva do reator de Sefidvash
com o mecanismo de trava por densidade. No caso de falha da bomba, o combustivel
desce até um tanque de armazenamento para remogao do calor residual.

Neste reator conceitual, o nicleo é composto por canais hexagonais de 300 mm
de diametro, onde as particulas de 10 mm de diametro externo sao fluidizadas pelo
escoamento vertical do fluido refrigerante. Uma malha de aco inoxidavel com boro
previne o carreamento de particulas e controla a reacao nuclear. A parte inferior
é composta por um tudo circular de 260 mm que possui uma peneira no seu fundo
para reter os elementos de combustivel no caso de desligamentos controlados. A
parte externa deste tubo é coberta de agco com boro para manter o combustivel em
condigao subcritica neste caso.

A reatividade do combustivel é controlada sem o uso de barras de controle através
do ajuste da velocidade do fluido refrigerante, ja que a reatividade depende da
distancia entre os elementos de combustivel, aumentando com a porosidade até um
certo limite maximo e decaindo com o subsequente aumento da fracao de vazio. Du-
rante a partida, apds todos os elementos terem adentrado nos canal de fluidizagao,
o que ocorre com metade da velocidade normal de fluidizacao, as peneiras da parte
inferior sao retiradas, fazendo com que o canal e o tanque estejam ligados direta-
mente e permitindo que os elementos caiam naturalmente no tanque em caso de
falha de refrigeracao. No caso de parada controlada, as peneiras sao recolocadas
para segurar os elementos conforme a velocidade do fluido é reduzida.

O autor também publicou um estudo realizado com um canal de vidro e ago
carbono e esferas de aco para avaliar a perda abrasiva e a deformagcao dos elementos
combustiveis e das paredes do canal, ja que durante a fluidizacao ha colisoes fre-
quentes entre os elementos e entre elementos e as paredes. Apds dezenas de horas
de fluidizacao, nao houve dano nas paredes de vidro, indicando que a forga das co-
lisdes é pequena. As particulas de aco foram inspecionadas por microscopia e nao
mostraram deformacoes apds horas de experimentos, comprovando que nao ha risco

com relagao a integridade do material combustivel e das paredes devido as colisoes.
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O reator de leito fluidizado de Kloosterman

HARMS e KINGDON] (1994)); KINGDON]| (1998); ROTS et al.|(1996) propuse-
ram reatores no qual particulas combustiveis de uranio sao fluidizadas pelo escoa-
mento de hélio pressurizado sob altas velocidades. O estudo novamente explora o
fato de que as reagoes nucleares ocorrem quando a fracao de vazio atinge um dado
valor e cessam assim que o leito colapsa, ou seja, quando nao ha escoamento do fluido
refrigerante. No caso de um acidente com falha na bomba, novamente o conceito de
sub-criticalidade através do colapso do ntcleo é explorado.

KLOOSTERMAN et al| (2001) propos um reator modular conceitual usando
o conceito de fluidizacao gas-sélido usando particulas de combustivel revestidas do
tipo TRISO em um cilindro de grafite verticalmente orientado com diametro externo
de 3m e diametro interno de 1m.

Hélio é usado como fluido refrigerante, fluidizando o leito ao escoar da base para
o topo do tubo. O uso de um gas inerte permite a operagao a altas temperaturas e
com alta eficiéncia térmica, enquanto que a auséncia de mudanca de fase é vantajosa
devido a seguranca inerente. A Figura [2.11] contém uma ilustracao da cavidade no
interior dos refletores do reator. Uma das particulas é magnificada e cortada para

mostrar o nucleo e as camadas de revestimento

Figura 2.11: Tlustragao da cavidade no interior dos refletores do reator fluidizado a
hélio, contendo um leito fluidizado de particulas do tipo TRISO. Uma das particulas
¢ magnificada e cortada para mostrar o nticleo e as camadas de revestimento -
adaptada de MILES et al. (2010).

Da mesma forma que nos reatores citados anteriormente, a reatividade do reator
é limitada pela altura do leito quando expandido. No estado colapsado, o reator é
subcritico devido a falta de moderacao. Quando a vazao de hélio supera a velocidade

minima de fluidizacao, mais néutrons escapam para as paredes de grafite, onde sao
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moderados e refletidos, e a reatividade do niicleo aumenta. Entretanto, ao expandir
demasiadamente o ntcleo, a quantidade de néutrons que escapa é grande demais
e a reatividade do nucleo decai. A Figura apresenta o fator de multiplicacao
efetivo do reator na condicao de "hot-zero-power’ e T' = 543 K como funcao da ex-
pansao do ntcleo. Para valores entre o leito colapsado (136 cm) e aproximadamente
270 cm, a reatividade aumenta com a expansao do leito, enquanto que para valores
acima, decai. Dessa forma, com o projeto apropriado das particulas combustiveis, a

poténcia do reator pode ser controlada através da vazao de hélio.
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Figura 2.12: Fatores de multiplicagao efetivos de um reator como funcao altura
fluidizada do leito - adaptada de KLOOSTERMAN et al.| (2001)).

Os autores propuseram um modelo para o reator combinando: um modelo de
fluidizagao para estimar a fracao de vazio no ntcleo como fungao da vazao do fluido
refrigerante; um modelo termo-hidraulico para obter as temperaturas do combustivel
e do hélio; e um modelo neutronico para descrever a poténcia do reator como fungao
da fracao de vazio e das temperaturas. Anélises do estado estaciondrio do reator
usando este modelo mostraram que o reator é estavel em relacao a pequenas variagoes
do fluido refrigerante. Anélises transientes deste mesmo modelo mostraram que para
as condigoes de um salto na vazao de fluido, um decréscimo da temperatura em que
o fluido entra no reator e para a perda da remocao de calor do hélio, a temperatura

do combustivel permanece inferior a 1600 °C.

O reator FLUBER de Agung

AGUNG et al.|(2006) propos diversas modifica¢oes ao reator proposto por KLO-
OSTERMAN et al| (2001)) a fim de atingir a curva de reatividade com o formato
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desejado e aumentar a margem de shutdown (aumentando a absor¢ao neutronica
quando o leito é colapsado). Dentre as sugestoes, o autor sugeriu o uso de um refle-
tor poroso no fundo do reator, de forma que a termalizacao dos néutrons pelo grafite
seja menos efetiva e a reatividade do reator quando colapsado seja menor. AGUNG
et al. (2006]) também propos a adigao de boro no refletor instalado no fundo e em um
anel nas paredes préximo ao fundo do reator. Dessa forma, aumenta-se a absorcao
de néutrons no fundo do reator quando o leito estd empacotado, porém quando a
altura do leito aumenta, o efeito de absor¢ao diminui.

Outra sugestao foi de aumentar a secao transversal do ntcleo de forma a reduzir
a altura do leito empacotado e assim a probabilidade de captura de néutrons no
ntcleo. Por ultimo o autor também sugere alterar a razao moderador/combustivel
através do aumento do diametro do ntcleo de combustivel nas particulas.

Um modelo 0-D combinando a hidrodinamica do leito fluidizado com a cinética
do reator foi desenvolvido para avaliar o reator sob estado estacionario e o efeito das
modificagoes propostas. Os resultados mostraram que, com as alteracoes propostas,
a maior reatividade ocorre quando o leito estd em méaxima expansao. Isto difere dos
projetos pré-existentes deste tipo de reator, onde um maximo de reatividade existe
em um valor intermedidrio de expansao. O reator pode atingir uma temperatura
de saida elevada (1163 K) e gerar uma poténcia térmica de 120 MW. Além disso,
os resultados mostraram que a poténcia do reator pode ser controlada facilmente
ajustando a vazao de hélio sem o uso de barras de controle.

Nos trabalhos de AGUNG et al.|(2009) e LATHOUWERS et al.| (2003)), o obje-
tivo foi avaliar o comportamento transiente do reator e sua estabilidade sob sua faixa
de operacao. O impacto da variacao da vazao massica de fluido e da temperatura de
entrada foram investigados e o sistema se mostrou estavel sob a faixa de operagao.
Apesar da poténcia total do reator flutuar e atingir valores maiores, a temperatura

do combustivel é mantida abaixo dos limites seguros em todos os casos avaliados.

O reator de leito de jorro de Wang

WANG et al| (2009) publicou uma outra variagao ao reator de leito fluidizado
a hélio tradicional, o reator nuclear de leito de jorro, ilustrado na Figura 2.13] O
reator, de forma geral, consiste de uma coluna cilindrica ligada a uma regiao conica
com pequeno angulo de inclinagao. O leito de jorro normalmente apresenta uma
regiao central onde ocorre o jato de fluido, na qual a concentragao de particulas
se aproxima de zero; a regiao onde ocorre o chafariz; e uma regiao anular, onde a
concentracao de particulas se aproxima do limite de empacotamento.

A ideia por tras desta configuragao de reator é a de que a gradual diminuicao
da velocidade do fluido ao longo da altura do reator controla a formacao de bolhas.

Além disso, as taxas de transferéncia de calor sao aumentadas em relagao ao reator
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de leito fluidizado tradicional devido ao maior nivel de turbuléncia encontrado no

sistema.

Figura 2.13: Esquema de um reator nuclear do tipo leito de jorro - adaptado de
WANG et al.| (2009).

2.3 Modelagem de leitos fluidizados

A fim de aprimorar o projeto e o aumento de escala de leitos fluidizados é vital
que se conheca a hidrodinamica e os fenomenos de transporte que ocorrem nestes
sistemas. Apesar da vasta aplicacao de leitos fluidizados nas industrias quimica e
nuclear, muito do desenvolvimento e projeto de reatores de leito fluidizado ocorreu
baseada no empiricismo. A quantidade de trabalhos publicados na literatura envol-
vendo a investigacao experimental dos fenomenos de transporte em leitos fluidizados
é notavel.

E bastante comum o emprego de colunas quasi-bidimensionais para a visualizagao
do escoamento através do auxilio de técnicas de imagem como cameras de alta
resolucao ou velocimetria por imagem de particulas. Também é comum o uso de
sondas de medi¢ao em leitos tridimensionais. No primeiro caso, a influéncia das
paredes pode mascarar o comportamento do sistema, enquanto que no segundo caso
a presenca das sondas podem perturbar o escoamento localmente, influenciando a
medicao.

Com o aumento do poder computacional, a modelagem computacional de leitos
fluidizados passou a receber maior atencao da comunidade cientifica, ja que possibi-
lita que se observe o interior destes sistemas com uma riqueza de detalhes invidvel

de ser obtida experimentalmente, sem perturbacao do sistema por uso de técnicas
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invasivas e a medicao de propriedades das particulas e do fluido simultaneamente.

Além disso, a utilizacao de ferramentas computacionais permite que se avalie
diferentes condicoes de operacao e configuragoes geométricas sem a necessidade da
construgao de protétipos experimentais, reduzindo consideravelmente o custo e o
tempo de projeto.

Entretanto, a complexidade dos escoamentos gas-sélido presentes nestes sistemas
torna a modelagem dos mesmos uma tarefa desafiadora. A construcao de modelos
confidveis para sistemas fluido-granular de grande escala foi seriamente prejudicada
pela falta de entendimento dos fundamentos de escoamentos gas-particulas densos,
principalmente quanto aos fenémenos relacionados tanto as interagoes particulas-
gas quanto as interagoes entre particulas e entre particulas e paredes (DEEN et al.|
2007). A principal fonte de dificuldades ¢ a larga escala de comprimentos existentes
no sistema, visto que as maiores estruturas sao da ordem de grandeza do dispositivo,
ou seja, metros, enquanto que as transferéncias de momentum, calor e massa ocorrem
na escala micrométrica das interacoes entre particulas e particulas-gés.

O escoamento géas-solido em um leito fluidizado pode ser modelado em escalas de
comprimento e tempo diferentes. Diversos modelos fenomenolégicos ou correlagoes
empiricas foram propostas na literatura para a previsao da performance de leitos
fluidizados a nivel do equipamento. Um exemplo desta abordagem é a adotacao da
equagao de Ergun (1952) (ERGUN| |1952)) para estimativa da velocidade minima de
fluidizacao.

As abordagens existentes para descrever a hidrodinamica das fases gas e par-
ticulados podem ser enquadradas em duas categorias do ponto de vista da fase
particulada: a abordagem continua, a nivel macroscépico, e a abordagem discreta,
a nivel das particulas.

Na abordagem macroscépica, também conhecida como método Euler-Euler ou
método de dois fluidos (TFM - Two Fluid Model) , as fases fluida e sélida sao tra-
tadas como continuas e interpenetrantes em uma célula computacional que é muito
maior que as particulas individuais, mas ainda pequena quando comparada a es-
cala de tamanho do processo. Com base em técnicas de promediagao local, variaveis
médias locais sao usadas nas equagoes de conservacao, que sao por sua vez resolvidas
por meio da fluidodinamica computacional (CFD). A vantagem desta abordagem é
seu custo computacional razoavel para problemas de aplicagao pratica, a tornando
a mais utilizada para modelagem de processos de fluidizacao (GIDASPOW]| [1994)).

Entretanto, além de ser incapaz de prever o escoamento das particulas indi-
vidualmente, a capacidade da abordagem continua de produzir bons resultados ¢é
dependente diretamente das relacoes constitutivas para a modelagem das interagoes
entre as fases e a reologia da fase granular. A obtencao de uma teoria geral para

escoamentos granulares é uma tarefa complicada e por isso é uma linha de pesquisa
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consideravel na comunidade cientifica.

Na abordagem discreta, também conhecida como método Euler-Lagrange, a mo-
vimentacao das particulas individualmente é obtida diretamente através da inte-
gracao numérica das equagcoes de Newton que governam a translacao e a rotacao de
cada uma das particulas no sistema. Por levar em conta as interagoes que ocorrem
no sistema (fluido-particula, particula-particula, particula-paredes), a abordagem
discreta pode ser utilizada para representar as interagoes da fase particulada em es-
calas maiores (VAN DER HOEF et al.,2006) e produzir relagoes de fechamento para
a abordagem macroscopica, o que acabou por motivar a pesquisa e a modelagem
numérica das microescalas.

As escalas espaciais para a resolucao do escoamento do fluido também podem
variar de menores que a escala da particula, podendo ser discreta (como no caso
do acoplamento do método Lattice-Boltzmann (LB) com DEM) ou continua (como
no caso de acoplar simulagao numérica direta (DNS - Direct Numerical Simulation)
com DEM) até a ordem de grandeza da célula computacional. Os modelos de escalas
sub-particulas, apesar de serem extremamente custosos computacionalmente e por-
tanto inviaveis para a aplicagoes praticas na engenharia, sao de grande valor para a
pesquisa em relacao a fisica de particulas devido a sua capacidade de determinar as
forcas de interacao entre o fluido e as particulas.

Na combinacao DNS-DEM, por exemplo, uma resolucao espacial para o escoa-
mento entre as particulas, mesmo quando as particulas estao no maior empacota-
mento possivel e o escoamento ocorre entre seus poros, ¢ adotada e as particulas
sao tratadas como fronteiras moéveis. Dessa forma, resultados detalhados das in-
teracoes hidrodinamicas entre as particulas e o fluido sao produzidos. A principal
fraqueza desde método é sua incapacidade de lidar com as colisoes entre particulas
(ZHU et al., [2007)), de forma que foram aplicados principalmente em casos em que
as interagoes hidrodinamicas sao dominantes.

Em um nivel intermedidrio entre o uso de modelos com resolucao sub-particula
para o fluido, como no caso de DNS-DEM, e o uso de resolugoes da ordem da malha
tanto para a particula quanto para o fluido, como no caso de modelos continuos
baseados em teoria cinética granular, estd o acoplamento CFD-DEM. Nesta abor-
dagem, adotada neste trabalho, as particulas sao modeladas como uma fase dis-
creta, seguindo a abordagem DEM, enquanto que o fluido é tratado como uma fase
continua, descrita pelas equagoes promediadas de Navier-Stokes em uma célula com-
putacional. Este método é considerado promissor visto que é computacionalmente
muito menos custoso quando comparado aos acoplamentos DNS-DEM ou LB-DEM
e com resolucao da fase particulada muito superior ao método de dois fluidos.

A Figura[2.14] adaptada de DEEN et al| (2007), ilustra claramente as diferentes

estratégias de modelagem de leitos fluidizados. Na extrema esquerda (Figura (a))
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encontra-se um leito fluidizado em escala real, modelado como um todo usando mo-
delos fenomenolégicos. Em seguida, uma secao deste leito é modelada pelo modelo
de dois fluidos, onde o sombreamento em cinza representa a fracao volumétrica da
fase solida (Figura (b)). A direita, a mesma se¢do é modelada usando o método de
elementos discretos para as particulas: no canto superior direito, Figura (c), a fase
gés é resolvida usando a mesma malha do modelo de dois fluidos, enquanto que no
canto direito inferior, Figura (d), a fase gasosa é resolvida em uma malha muito
menor que o tamanho das particulas.

A estratégia de modelagem representada na Figura (c) ¢ a adotada no pre-

sente trabalho.

Figura 2.14: Representagao grafica das diferentes estratégias de modelagem de leitos
fluidizados - adaptado de |DEEN et al.| (2007).

2.3.1 Simulacao de leitos fluidizados usando o acoplamento
DEM-CFD

O acoplamento do método de particulas distintas com um método de volumes
finitos para a solucao da fase fluida em leitos fluidizados através da solucao das
equagoes de Navier-Stokes foi reportado por TSUJI et al| (1993) e HOOMANS
et al.| (1996)), usando o modelo de esferas macias e rigidas, respectivamente. Sua

aplicabilidade para modelagem de leitos fluidizados tem sido verificada desde entao
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através da comparacao com dados experimentais, mostrando resultados promissores
como nos trabalhos de DEEN et al.| (2007)); [TSUJI et al.| (1993); VAN DER HOEF
et al.| (2006). Uma revisao bastante completa sobre a modelagem de leitos fluidizados
usando DEM-CFD até a data de 2007, tanto usando a abordagem de esferas rigidas
quanto a de esferas macias, é encontrada no trabalho de |DEEN et al.| (2007).

Devido ao custo computacional do uso de DEM, diversos trabalhos apresenta-
ram o uso do acoplamento DEM-CFD para descrever leitos fluidizados quasi-2D
mostrando concordancia satisfatdéria entre os resultados numéricos e as medigoes ex-
perimentais. XU e YU| (1997) apresentaram um modelo bidimensional baseado no
modelo de esferas macias para a modelagem de leitos fluidizados gés-sélidos seme-
lhante ao trabalho de TSUJI et al.| (1993)), porém usando um modelo de deteccao de
colisoes em geral adotado em simulagoes de esferas rigidas e conseguiram reproduzir
o comportamento da perda de carga versus velocidade superficial do gas, incluindo
o estdgio de desfluidizacao do leito. XU et al.| (2000) empregou a mesma modelagem
para a modelagem de um leito fluidizado com injecao lateral de gas.

GOLDSCHMIDT et al| (2002, 2004) comparou seus resultados usando o aco-
plamento DEM-CFD com os obtidos através do uso do modelo continuo de dois
fluidos e com resultados experimentais em leitos bidimensionais. Os autores obti-
veram melhor concordancia com os resultados experimentais usando o acoplamento
DEM-CFD e atribuiram as diferencas entre as duas abordagens numéricas a falta
de rotacao das particulas no modelo de dois fluidos.

GERA et al. (1998) usou o a abordagem de dois fluidos (TFM) e o acoplamento
DEM-CFD para avaliar a hidrodinamica de um leito fluidizado bidimensional com
particulas grandes. Os resultados obtidos para a velocidade de ascensao das bolhas,
variacoes na fracao volumétrica de fluido e velocidades médias das particulas e do
fluido mostraram concordancia qualitativa com as observagoes experimentais usando
os dois modelos. Os autores ressaltam, entretanto, a forte sensibilidade dos resul-
tados no modelo de dois fluidos aos parametros necessarios para levar em conta as
interagoes entre particulas, que tiveram que ser ajustados para cada caso simulado.

CHIESA et al| (2005) comparou os resultados obtidos usando o acoplamento
DEM-CFD com o modelo de dois fluidos com resultados experimentais de um leito
fluidizado em escala laboratorial e reportou resultados melhores com o uso da abor-
dagem Euler-Lagrange que com a Euler-Euler, apesar do custo computacional con-
sideravelmente maior com a arquitetura computacional da época.

LIU et al.|(2013) publicou um trabalho com o desenvolvimento do acoplamento
DEM-CFD usando o modelo multifdsico do software Fluent, apresentando alguns
exemplos de leitos fluidizados na validacao da modelagem proposta. Os resultados,
quando comparados com dados experimentais ou resultados de simulagoes prévios

obtidos na literatura se mostraram satisfatérios. Entretanto, espessuras da ordem de
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uma ou poucas particulas foram utilizadas o invés de um leito fluidizado realmente

tridimensional.

Dinamica das bolhas

O acoplamento DEM-CFD vem sendo utilizado para estudar a dinamica das
bolhas em leitos fluidizados, incluindo a formagao, coalescéncia e quebra (OUYANG
e LI, 2001; XU e YU, 1997; XU et al., 2000; YUU et all [2000). WUA et al.
(2009) modelou um leito fluidizado tridimensional usando o acoplamento DEM-
CFD no qual as interagoes entre particulas sao calculadas através da modelo de
esferas rigidas implementadas no software Fluent. Diferente da maioria dos trabalhos
publicados, uma malha nao-estruturada foi adotada nas simulacoes, que mostraram
a habilidade do modelo de capturar caracteristicas importantes do escoamento em
leitos fluidizados como a formacao das bolhas.

Uma sequéncia de trabalhos analisando o efeito das propriedades das particulas
e do gas na fluidizacao de particulas do tipo Geldart A foi publicada por [YE et al.
(2004, 2005ayb). HOOMANS et al. (1996, |2001) usou o acoplamento DEM-CFD
para estudar um leito fluidizado com velocidade do gas igual a 1,5 vezes a velocidade
minima de fluidizacao e ressaltou a importancia dos parametros de colisao para a
reproducao acurada dos dados experimentais.

LU et al|(2015) apresentou o acoplamento DEM-CFD para a simulagao de um
leito fluidizado bidimensional usando um algoritmo de inundagao para o reconheci-
mento e acompanhamento das bolhas e mostraram um resultado comparavel com
correlagoes empiricas e dados experimentais publicados na literatura para o diametro

e velocidade das bolhas.

Misturagao e segregacao das particulas

Em muitas aplicagoes industriais de leitos fluidizados, a misturacao e segregacao
sao fenomenos de suma importancia. HOOMANS et al.| (2000) utilizou a abordagem
Euler-Lagrange para avaliar a segregacao das particulas em funcao de seus tama-
nhos e densidades em um leito fluidizado. BOKKERS et al.| (2004) posteriormente
aplicou o acoplamento DEM-CFD para avaliar a segregacao de misturas bindarias de
particulas devido a ascensao de uma bolha em um leito tridimensional e comparou
os resultados numéricos com experimentais, obtendo boa concordancia. Os autores
mostraram que a lei de arrasto possui forte influéncia na predicao da minima velo-
cidade de fluidizacao. [LUO et al.| (2015]) publicou um estudo usando o acoplamento
DEM-CFD para estudar o comportamento de mistura e dispersao de particulas em

um leito fluidizado sob diferentes vazoes do fluido.
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Paralelizagao

Como no acoplamento DEM-CFD todas as particulas do dominio sao monito-
radas e o cédlculo das forcas de interacao requer o acompanhamento de pares de
particulas em contato, o custo computacional destas simulacoes é alto, adicionado
ao esfor¢o computacional da solucao da fase fluida usando CFD. Dessa forma, para
que o as simulagoes nao fossem limitadas a um nimero relativamente pequeno de
particulas, a busca pela paralelizacao massiva e eficiente das simulacoes de DEM vém
sido buscada. |JAJCEVIC et al.| (2013)) apresentam a simulagao DEM-CFD de leitos
fluidizados com até 25 milhoes de particulas usando um cédigo DEM paralelizado
usando placas graficas com a arquitetura CUDA.

ALOBAID e EPPLE (2012) publicaram um trabalho com a validagao do acopla-
mento DEM-CFD em um leito fluidizado do tipo jorro com um cédigo paralelizado
em até 36 processadores. Uma boa concordancia entre o os resultados numéricos e
experimentais de fragao volumétrica e perda de carga em diferentes posicoes no leito
foi obtida.

Formato de particulas

As particulas encontradas na natureza e nos processos de engenharia raramente
sao esféricas, mas sim possuem um formato irregular. Diversos trabalhos experi-
mentais mostraram que o formato da particula tem influéncia na dinamica de leitos
fluidizados. Assim, recentemente tem sido publicados diversos trabalhos sobre si-
mulagoes de leitos com particulas nao-esféricas usando o acoplamento DEM-CFD.
Este tipo de acoplamento se mostra uma ferramenta promissora para a investigagao
do efeito do formato das particulas na fluidizacao ZHONG et al.| (2016).

ZHONG et al.|(2009) reportaram o uso do acoplamento DEM-DEM para analisar
o escoamento em um leito fluidizado de particulas com formato cilindrico, forma-
das através da aglomeracao de particulas esféricas. Os resultados numéricos foram
comparaveis aos resultados experimentais de perda de carga no leito.

HILTON et al, (2010) avaliou o efeito do formato da particula na velocidade
minima de fluidizacao através da simulacao DEM-CFD de leitos fluidizados formados
por particulas com formato de cuboides e particulas elipsoidais com diferentes razoes
de aspecto. Os resultados mostraram que a velocidade minima de fluidizagao das
particulas nao-esféricas foi menor que a de particulas esféricas devido a reducao da
porosidade e do aumento da for¢a de arrasto.

ZHOU et al. (2011) simulou a fluidizagao de particulas elipsoidais com diversas
razoes de aspecto. Os padroes de escoamentos observados experimentalmente foram
observados nas simulacoes usando o acoplamento DEM-CFD. Os resultados também

mostraram que as particulas nao adquiriam orientagao randémica no leito, mas que

30



particulas oblatas tinham orientagao preferencial vertical enquanto que particulas
prolatas possuiam preferencialmente orientagao horizontal.

REN et al. (2012, 2014)) apresentou uma série de estudos da dinamica de um leito
de jorro com particulas com formato de graos de milho e cilindroides. A comparagao
com resultados experimentais mais uma vez mostrou a habilidade do acoplamento
DEM-CFD de prever o comportamento de leitos fluidizados formados por particulas
nao-esféricas. OSCHMANN et al. (2014, 2015) investigaram o processo de mistura
de particulas como cilindros e cuboides em um leito fluidizado. Os resultados mos-
traram que a acuracia na representacao do formato da particula possui uma forte
influéncia nos resultados, visto que a area projetada na dire¢ao do escoamento é al-
terada. VOLLMARI et al. (2015, 2016)) investigaram a perda de carga em um leito
fluidizado composto por particulas nao-esféricas aproximadas por poliedros e mos-
traram que cilindros alongados tém uma tendéncia a se alinhar com o escoamento

conforme a velocidade superficial é aumentada.

Transferéncia de calor

Apesar da transferéncia de calor e massa em leitos fixos ou fluidizados ser de
grande importancia industrial, somente recentemente o acoplamento DEM-CFD pas-
sou a ser utilizado para estudo deste tipo de processo (ZHOU et al., 2006, [2007)).
ZHOU et al| (2010) utilizaram o acoplamento DEM-CFD considerando a trans-
feréncia de calor para avaliar o coeficiente de transferéncia de calor global em leitos
fluidizados. [HOU et al.| (2012)) utilizaram a mesma metodologia para a simulagao da
transferéncia de calor em um leito fluidizado borbulhante com um tubo horizontal.
Ambos os trabalhos utilizaram o modelo de esferas macias para o calculo das colisoes
e utilizaram correcoes para a super estimativa da area de transferéncia de calor e do
tempo de contato obtidos com este modelo quando a rigidez da particula é artifici-
almente reduzida para acelerar as simulagoes. [PATIL et al. (2014) utilizaram DEM
para estudar os efeitos nao-isotérmicos na formagao e ascensao de bolhas em leitos
fluidizados, obtendo bons resultados para particulas pequenas quando comparados
a resultados experimentais.

O estado da arte do acoplamento DEM-CFD com transferéncia de calor adota a
abordagem de parametros concentrados classica. Esta pressupoe que a temperatura
é suficientemente uniforme ao longo do raio da particula, de forma que a tempera-
tura da superficie da particula pode ser aproximada como a temperatura média da
particula. A resisténcia interna, no entanto, sé pode ser negligenciada nos casos em
que o numero de Biot é menor do que 0,1, o que nao é o caso em muitas aplicagoes
de engenharia, onde os materiais tém baixas condutividades térmicas ou diametros
acima de varios milimetros. Assim, a hipdtese de uma temperatura uniforme nao

pode ser justificada e uma abordagem mais precisa deve ser adotada.
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2.4 Modelo de parametros concentrados classicos

e aprimorados

Os modelos de parametros concentrados aprimorados foram desenvolvidos por di-
ferentes abordagens (COTTA et al.| (1990)); REGIS et al.|(2000a); SU| (2001, 2004))).
Um formalismo sistematico foi apresentado por |[COTTA e MIKHAILOV| (1997)
para fornecer formulagoes de parametros concentrados aprimoradas para problemas
de condugao de calor estacionéarios ou transientes. Essas formulacoes tem como base
as aproximacoes de Hermite para as integrais que definem temperaturas médias e
fluxos de calor.

Neste método, a temperatura média e o fluxo de calor, em uma ou mais coorde-
nadas espaciais, sao aproximados pelas formulas de Hermite para integrais. Relacoes
analiticas entre as temperaturas no contorno e a temperatura média sao produzidas.
Essas relagoes sao entao utilizadas no lugar da igualdade plana assumida no modelo
de parametros concentrados clédssica.

O objetivo é reduzir, sempre que possivel, o nimero de coordenadas espaciais a
serem consideradas na formulagao de conducao de calor, sem negligenciar sua con-
tribuicao para o processo geral de transferéncia de calor. Leva-se em consideracao a
influéncia das condic¢oes de contorno naquela direcao em particular. Esta abordagem
mostrou-se eficiente em uma variedade de aplicagoes praticas CORREA e COTTA
(1998); [COTTA et al.| (1990); REGIS et al|(2000b); SCOFANO-NETO e COTTA
(1993)); |SU et al| (2009); |SU e COTTA (2001]).

Na tentativa de melhorar a aproximacao do modelo de parametros concentrados
classico, este trabalho apresenta uma formulacao de parametros concentrados melho-
rada para a conducao de calor em particulas esféricas para simulagoes DEM-CFD.
O modelo proposto é aplicado a um leito fluidizado e os resultados que utilizam a

formulacao melhorada sao comparados com a formulacao padrao.

2.5 Simulacao de reatores nucleares de leito flui-
dizado

Uma desvantagem de reatores nucleares baseados no conceito de leito fluidizado
¢ a caracteristica cadtica do escoamento de particulas, levando a variagao local da
criticalidade e impactando na taxa de fissao. A fim de estudar a influéncia desta
variabilidade do sistema na poténcia do reator e na temperatura do fluido na saida
do reator, PAIN et al.| (2002) realizaram simulagoes de um reator nuclear de leito
fluidizado conceitual usando hélio como refrigerante e particulas do tipo TRISO

com cerca 0,1 cm de diametro acoplando a solu¢ao neutronica com a fluidodinamica
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e transferéncia de calor. O modelo de dois fluidos usando teoria cinética granular
para modelar as interagoes entre particulas foi utilizado para solucao da fase sélida.
Essa solugao foi acoplada com a solucao da equacao de transporte de néutrons de
Boltzmann, avaliando assim a distribuicao espacial e temporal do fluxo de néutrons
e da temperatura no reator. O trabalho, apesar de usar a aproximacao de axi-
simetria e pequenos tempos de simulagao, mostra o potencial deste tipo de simulagao
para aumentar o conhecimento da complexa dinamica no interior destes reatores.
Também comprova a capacidade do leito fluidizado de obter distribuigoes uniformes
de temperaturas e com isso aprimorar a transferéncia de calor e a poténcia produzida
pelo reator apesar das flutuagoes de fragoes volumétricas locais.

Como o estudo de PAIN et al.| (2002) mostrou a sensibilidade da poténcia de
fissao ao movimento das particulas no leito, a mesma modelagem foi utilizada por
PAIN| (2003) para avaliar se o ajuste da porosidade do grafite que reveste o niicleo
seria capaz de tornar o reator estavel apesar da movimentacao radial e axial dos
elementos combustiveis.

O mesmo reator foi estudado por |PAIN| (2005)) utilizando a mesma modelagem,
porém tridimensional. Este foi o primeiro modelo 3D de um reator nuclear de leito
fluidizado publicado, demostrando o valor dos métodos numéricos para modelar rea-
tores conceituais ou existentes. No trabalho, os autores foram capazes de reproduzir
a dinamica das bolhas em um leito fluidizado com particulas do grupo Geldart D
reportada na literatura.

WANG et al| (2009) publicou um estudo da hidrodinamica de um reator nu-
clear conceitual de leito fluidizado do tipo jorro, com hélio sendo fluido refrigerante
e particulas de 25 mm de diametro, apesar da alta vazao necessaria para manter
particulas de tal dimensao fluidizadas por um gas. A modelagem bidimensional
usou o modelo de dois fluidos usando teoria cinética granular, considerando o sis-
tema isotérmico. Os autores avaliaram a influéncia da velocidade de entrada do jato
e dos angulos conicos na uniformidade da distribuicao das particulas ao longo do
tempo. As simulacoes mostraram que a habilidade de mistura neste reator de leito
fluidizado do tipo jorro levam a distribuicao uniforme das particulas, aprimorando
a transferéncia de calor e com isso uniformizam a produgao de energia do reator.

GUO et al. (2014) apresentaram resultados obtidos com o acoplamento DEM-
CFD de um leito fluidizado com particulas dos grupos Geldart A e B. Seu objetivo
final era acoplar o método DEM com a simulacao de CFD e também um codigo
de andlise de seguranca de um reator (SIMMER-III) para simulagdo do compor-
tamento transiente das particulas e a sua termo-hidraulica. Os autores mostraram
concordancia razoavel entre os dados experimentais e os resultados numéricos, ressal-
tando o método como promissor para simulagao de acidentes disruptivos em reatores

nucleares.
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Capitulo 3
Formulacao Matematica

Neste capitulo, a formulagao matematica do acoplamento CFD-DEM proposto é
discutida detalhadamente. As modelagens das fases fluida e particulada sao descritas

e suas equagoes apresentadas.

3.1 Modelagem da fase discreta

No presente trabalho, a fase sélida é considerada discreta e cada uma das
particulas no dominio é acompanhada de forma Lagrangeana através da solugao
explicita das equacoes de Newton. A equacao que governa o movimento translaci-
onal das particulas é apresentada na Equacao , enquanto que a equacao que

governa seus movimentos rotacionais é apresentada na Equagao [3.2]

dv
mpd_tp = Fc + Ff_>p + mpyg, (31)
dw,
W _ M, 3.2

onde m, é a massa da particula, g ¢ a aceleragao da gravidade, w, ¢ a velocidade
angular da particula, J, ¢ seu momento de inércia, F, é a forca de contato devido a
colisoes entre particulas e entre particulas e paredes, M, é o torque aplicado pelas
forcas de contato e Fy_,, é a forca adicional responsavel por contabilizar a interacao

entre o fluido e a particula, cujo calculo é apresentado na secao 3.1.2]

3.1.1 Forcas de contato

O presente trabalho adota o modelo de esferas macias, no qual as particulas
podem se sobrepor ligeiramente durante as colisoes e a forca de contato é calculada
em funcao desta deformacao. A forca de contato é decomposta em dois componentes

ortogonais, consistindo da forca normal, Fy, e a forca tangencial, Fr, conforme
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ilustrado na Figura O célculo destas duas forcas sera apresentado nas segoes a

seguir.

Particula
analisada

Tangencial

Sistema de
coordenadas

local do contato Particula em

colisio

Figura 3.1: Decomposicao da forca de contato durante a colisao de duas particulas.

Forca de contato normal

O modelo de histerese linear (WALTON], 1993) é adotado no presente trabalho
para o céalculo da forca normal durante as colisdes. A forca de contato normal, Fy,

¢ calculada de acordo com a Equagao |3.3]

FN:{ImMF%+KWEJQ®, para A§ > 0, (33)

max (FQ + Ky Ad,0.001K.6), paraAd < 0,

onde F%, é a forga de contato normal do passo de tempo anterior, Ky e Ky sao as
rigidezes de carregamento e descarregamento, J é a sobreposicao normal na colisao,
0 ¢é a sobreposicao do passo de tempo anterior e Ad é a diferenca entre a sobreposicao
atual e a sobreposicao do passo de tempo anterior.

Conforme apresentado na Equacao [3.4] Ad é positiva enquanto as particulas
se movem em diregdo uma da outra (fase de aproximagao) e negativa quando as

particulas se separam (fase de afastamento).
A =6— ¢ (3.4)

A Figura ilustra um ciclo tipico de carregamento/descarregamento. Durante
a fase inicial de aproximacao, entre os pontos A e B, ocorre o processo de carrega-
mento, no qual a forga aumenta linearmente com a sobreposi¢cao com uma inclinagao
K. Ao atingir a maxima sobreposicao, a fase de afastamento se inicia e a forca cai

deste valor maximo até zero com uma sobreposicao § = <1;<I;L> seguindo a linha

com inclinagao Ky .
A deformacao plastica do contato sé existe enquanto existir o conato, e por-
tanto qualquer deformacao residual é desprezada apds o contato cessar. A energia

dissipada na colisao é numericamente igual a drea sombreada na Figura 3.2
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Figura 3.2: Curva tipica de for¢a normal contra deformacao para o modelo de his-
terese linear.

As rigidezes de carregamento, Ky, e de descarregamento, Ky, sao calculadas
como funcoes da rigidez da particula, K;, e do coeficiente de restituicao do par em

colisao, €, conforme:

KK,

K, =———— 3.5
K, K;

Kh=—""J 3.6

v (Ki—i‘Kj)Ez’ ( )

onde a rigidez das particulas é calculada em fun¢ao do médulo de Young, E;, e do

diametro da particula, d;, como:
K, = Ed;. (3.7)

Forca de contato tangencial

A forga tangencial é relacionada a for¢a normal de acordo com a lei de Coulomb,
onde a forca tangencial deve ser menor ou igual a for¢ga normal multiplicada pelo
coeficiente de atrito estético, 1, no caso de nao-deslizamento e dinamico, 7,4, no caso
em que ocorre deslizamento. Em geral, os coeficientes de atrito seguem a relagao
Na < Nst-

Para o calculo da forga tangencial, F, um modelo elastico-friccional é adotado,

conforme a Equagao [3.8}

P { min (FY. + Krdsr,n4Fx) se em deslizamento (3.)

min (FY. + Kpdsr,nsFyn) caso contrério

onde FY é a forca tangencial do passo de tempo anterior, dsr é o deslocamento

tangencial relativo durante o contato, ng é o coeficiente de friccao estatico e 1y é o
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coeficiente de friccao dinamico.
Considera-se que o deslizamento ocorre a partir do momento em que a forca
tangencial excede o limite de ny Fy. Por outro lado, se assume que o deslizamento

deixa de existir assim que a forca tangencial fica abaixo de 1 F y.

3.1.2 Calculo da forca de interacao com o fluido

A forga de interagao com fluido, Fy_,,, é geralmente separada em dois termos:
o primeiro sendo a forga de arrasto, Fp, e o segundo composto pelas demais forcas,
como apresentado na Equacao [3.9) Dentre as for¢as nao-arrasto mais comuns estao
a forca de gradiente de pressao, Fy,, forca de massa virtual, Fyy e forca de sus-

tentacao (tanto de Saffman quanto de Magnus), Fr.
F;.,=Fp+Fxp=Fp+Fyv,+Fr+ Fum+ Foutras- (3.9)

Dependendo das condicoes do escoamento, a maioria destas forcas pode ser des-
prezada e somente a forca de arrasto e de gradiente de pressao sao consideradas.
Este é o caso do presente estudo, onde a diferenca da massa especifica do fluido e

do material particulado é elevada.
F;.,=Fp+Fy,. (3.10)
A forga de gradiente de pressao, Fy,, é calculada pela Equacao m
Fy, = ~V,Vp, (3.11)

onde V}, é o volume da particula e Vp é o gradiente de pressao na posigao da particula.

A forca de arrasto, Fp, sobre as particulas é calculada conforme a Equacao|3.12;
1 /
Fp = §CDPfA [uy — vyl (uy —vyp), (3.12)

’ . . ’ . o, s’
onde uy — v, é a velocidade relativa entre a particula e a fase fluida, A ¢é a drea
da particula projetada na direcao do escoamento. O coeficiente de arrasto, Cp, é
calculado usando uma das correlacoes apresentadas na secao dependendo do

caso estudado.

3.1.3 Leis de arrasto implementadas

As leis de arrasto utilizadas neste trabalho sao apresentadas nesta secao. Em
todas as correlagoes apresentadas, o nimero de Reynolds baseado no diametro da

particula, d,, e na velocidade relativa entre a particula e o fluido, Re,, é adotado,
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conforme a Equacao [3.13
_ Py v —uld,

Re
? fig

(3.13)

Schiller & Naumann (1933)

A fim de verificar o acoplamento, alguns testes utilizando uma tnica particula
foram realizados. Dessa forma, a correlacao de Schiller & Naumann (1933) (PRIT-
CHARD], 2010) foi implementada. Esta correlagdo fornece o coeficiente de arrasto,
Cp, para particulas esféricas para Re < 800 com um desvio maximo de 5% em

relacdo aos dados experimentais. A versao original desta correlacdo é dada pela

Equacao CROWE et al| (2011)).

24
Cp=— (1+0.15Re>%"). 3.14
D Re, ( + €p ) ( )
Uma modifica¢gdo comumente adotada para a inclusao do regime inercial (Re >
1000) (ANS, [2013alb; [CROWE et al) [2011) ¢é apresentada na Equagao [3.15] Esta é

a versao implementada neste trabalho.

24 \
Cp =max |~ (14 0.15Re)®") ,0.44|. (3.15)
Re,
A Figura[3.3]mostra o ajuste da Equagao[3.15 contra dados experimentais obtidos
com particulas esféricas publicados em PRITCHARD| (2010).

Wen & Yu (1966)

Para escoamentos densos, leis de arrasto diferentes devem ser utilizadas. Diversas
correlagdes sao encontradas na literatura, sendo a maioria destas corregoes (modi-
ficagoes) de leis de arrasto para particulas em regime diluido, Essas modificagdes
tem como base principal a fragao volumétrica do fluido, ay, ou a fracao volumétrica
da fase particulada, as.

Para uma concentragao de particulas relativamente baixa, (a; < 0.2), Wen &
Yu (1966) desenvolveram uma correlagao de arrasto baseada em uma série de ex-
perimentos em leitos fluidizados (GIDASPOW, 2012)). Esta correlagao inclui uma
corregao (baseada na fracao volumétrica do fluido) para a correlagao de Schiller &
Naumann (1933), conforme a Equagcao [3.16]

Cp = max{ [1+0.15 (o Rep) "] a1, 0.44a;1-65} . (3.16)

Qylicp
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—— Schiller & Naumann modificada
10° o Dados Experimentais, Pritchard (2011)
102
L? 10t
10°
10!
1072 101! 10° 10t 10? 103 10* 10° 106

Rel ]

Figura 3.3: Coeficiente de arrasto previsto pela correlagao de Schiller & Naumann
modificada contra dados experimentais obtidos de PRITCHARD) (2010)).

Ergun (1958)

Para concentragoes mais elevadas de particulas, a correlagao de Wen & Yu (1966)
apresenta consideraveis desvios dos dados experimentais. Para estes casos com
fracao volumétrica de sélidos desde oy > 0.2 ao limite maximo de empacotamento
(que em geral se encontra na faixa de 60 - 70%), Ergun (1958) desenvolveu uma
correlacao baseada na perda de carga em leitos fixos (CROWE et al.| 2011; GIDAS-
POW| 2012). A forma final da equacdo de Ergun (1958) é apresentada na Equagcao

B.I7 -
S B (3.17)

Cp = 200
P asRe ' 3

Huilin & Gidaspow (2003)

A fim de encontrar uma correlacao valida para toda a faixa de concentracao de
sélidos (variando de 0 ao limite maximo de empacotamento), que possuisse uma
transigdo suave entre as correlagoes de Wen & Yu (1966) e Ergun (1958); Huilin &
Gidaspow (2003) aplicaram uma funcao de ligagao para promover a conexao baseada
na fragao volumétrica do fluido. A forma final da correlagao de Huilin & Gidaspow

(2003) ¢é dada pela Equacao [3.18] enquanto que a funcao de ligagao, ¥, é calculada
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de acordo com a Equacao [3.19

CDH&G - 1/JCDErgun + (1 - 1/}) CDWen&Yu’ (3'18)

arctan [150 - 1.75 (0.8 — af)]
T

P =

Na Figura[3.4] foram plotados os coeficientes de arrasto previstos por estas leis de

+0.5. (3.19)

arrasto para escoamentos densos com fracao volumétrica de fluido igual a ay = 0.4,
juntamente com dados experimentais obtidos em |DI FELICE] (1994). A esta fracao

volumétrica de sélidos, as correlagdes se mostram muito préoximas.

N o Valores experimentais de referéncia - Di Felice (1994)
\%- ---- Wen & Yu (1966)
B , —-— Ergun (1958}
10 ‘%‘% ------- Huilin & Gidaspow (2003)
8,

10° "5\

[N
- N
(]
W] ™,
102 é:'f\
DRy,
\\,\
O,
RENN
\?\‘
oN s
- N
Do >es
sl B o= Sl etentestte
10-2 10-1 10?0 10! 102 103 104 10°
Rel ]

Figura 3.4: Previsao do coeficiente de arrasto pelas correlacoes implementadas para
ay = 0.4 para diferentes Re, contra dados experimentais obtidos em DI FELICE
(1994).

Na Figura foram plotados os coeficientes de arrasto previsto por estas mes-
mas leis para um numero de Reynolds fixo (Re, = 1000) e fragdo volumétrica de
fluido variando. Neste gréafico, é possivel perceber que as variagoes entre as leis sao
significativas, levando a grandes diferencas na previsao das interagoes entre as fases

solidas e fluidas.

40



104

. === Wen & Yu (1966)
‘I. —
1
i
]
]
)
103 \
1
]
1
\
‘l
1
1

— Ergun (1958)
------- Huilin & Gidaspow (2003)
Ay
A
‘l
— 102 Y
AY
a N
X
U H \\\
: N
A .
'
10! % .
% ..
., e
‘h-'\\.‘ “"-\.
—— e
— -
10° el
TS
0.0 02 0.4 0.6 08
ad 1

Figura 3.5: Previsao do coeficiente de arrasto pelas correlacoes implementadas para
Re, = 1000 e diferentes valores de ay-.
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3.1.4 Balanco de energia na particula

Junto com as equacoes que governam o movimento da particula, é resolvida uma
equacao para o balango de energia sobre a mesma. Considerando que a particula
pode ter um termo fonte de geragao de energia, a variacao da temperatura média

da particula ao longo do tempo pode ser obtida como:

dTa’U . n
=Gy +q Vp (3.20)

my Cpp _dt

onde T,, é a temperatura média da particula, Cpp é o calor especifico do material do
qual a particula é composta, V,, é o volume da particula, g é a taxa volumétrica de
geracao de energia e ¢, ¢ a taxa de transferéncia de calor para a particula.
Existem diferentes formas de transferéncia de calor em um sistema particulado
denso. De acordo com [VARGAS e MCCARTHY] (2002)), os modos mais comuns de

transferéncia de calor na fase particulada ocorrem seguem os seguintes mecanismos:

e Condugao térmica através da particula

Condugao térmica através da drea de contato entre duas particulas

Conducao térmica com o fluido presente entre particulas vizinhas

Transferéncia por radiacao com o fluido

Transferéncia por radiacao com as particulas vizinhas

Transferéncia por convecgao, caso haja escoamento
e Aquecimento por friccdo no contato entre particulas e particulas e paredes

De acordo com (ZABRODSKY] 1966), a transferéncia de calor por radiagao pode
ser desprezada a temperaturas relativamente baixas (tipicamente abaixo de 700 K.
Como todos os casos avaliados neste trabalhos tém temperaturas bem inferiores a
essa, todos os modos de transferéncia de calor por radiacao foram desconsiderados.
Desprezando a transferéncia por radiacao, BATCHELOR e O’BRIEN]| (1977)
mostrou que a condugao através da fase sélida (no interior da particula e entre
particulas) domina o processo de condugao quando:
kyd.

— 1 3.21
™ dp>> , (3.21)

onde kg ¢ a condutividade da fase sélida, k; é a condutividade do meio intersticial,

d. é o diametro do contato e d, é o diametro média das particulas. A expressao
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mostrada na Equagao [3.21] é satisfeita quando as razoes entre as condutividades é

ks
ks

MOLERUS| (1997) mostrou que, na presenga de um gas intersticial estagnado,

elevada ou para particulas no vacuo (ky — 0).

a conducao entre particulas é o processo dominante em leitos fixos ou se movendo
lentamente. Dessa forma, a conducao entre as particulas e o fluido intersticial foi
desprezada no presente trabalho.

O calor gerado no atrito das particulas com outras particulas e com as paredes
também foi desconsiderado visto que, sob as baixas velocidades, sua magnitude é
desprezivel frente as outras formas de transferéncia de calor.

Dessa forma, a taxa de transferéncia de calor para a particula, ¢,, na Equacao
m contabiliza somente a transferéncia de calor que ocorre no contato com outras
particulas ou paredes, ¢., e a transferéncia de calor entre a particula e a fase fluida,

{f—p, conforme a Equacao [3.22]
dp = qc + qr—p- (3.22)

O célculo da transferéncia de calor entre o fluido e a particula, ¢;_,,, e o calculo

da transferéncia de calor que ocorre no contato, ¢., sao apresentados a seguir.

Calculo da transferéncia de calor durante o contato

O modelo usado para a transferéncia de calor nas colisoes entre particulas e
particulas e paredes é baseado na solucao quasi-estacionaria da colisao entre duas
esferas (AMRITKAR;, 2013). Esta abordagem ¢é particularmente 1til para aplica¢oes
onde acontecem colisoes envolvendo mais de duas particulas ao mesmo tempo, como
é o caso de escoamentos particulados densos.

A taxa total de transferéncia de calor entre a particula i e todos os seus (V)
vizinhos j é calculada como: .

Ge = Z esij (3.23)
J=L,j#i
onde ¢.;; ¢ o calor trocado entre a particula ¢ e uma particula ou parede j.

O calor transportado através da interface de colisao por unidade de tempo pode

ser escrito em termos da condutancia do contato, H., usando um modelo linear

COIMo:

Geij = He (Ts; — Tsy) (3.24)

onde Tg; ¢ a temperatura da superficie da particula i, Tg; ¢ a temperatura da

superficie da particula ou parede j.
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A condutancia do contato é calculada como:
He = keijde; (3.25)

A condutividade térmica efetiva do contato, k.;;, ¢ calculada de acordo com a
equacao enquanto que o diametro do contato, d.;;, considerado muito menor

que o diametro equivalente das particulas ¢ e j envolvidas na colisao, é calculado
conforme (CHAUDHURI et al.| (2006)):

2
kc,ij — l + L’ (326)
4Fy iidii 3
dps; = <%) , (3.27)

onde Fy;; é a magnitude da for¢a normal no contato entre ¢ e j, d;; ¢ a média
harmonica dos diametros das particulas envolvidas, como mostrado na Equacgao|3.28],
e IJ;; é o médulo de Young equivalente do contato, calculado conforme a Equacao
0. 29

2
dlj = 71 1 <328)
v
4 1
Eyj = 3 T (3.29)
E; E;

onde o; é a razao de Poisson da particula ou parede. No caso de colisao com a
parede, d; = d; na Equagao [3.28

Calculo da transferéncia de calor entre o fluido e a particula

A taxa de transferéncia de calor entre o fluido e a particula, ¢s_,,, ¢ calculada
através da lei de resfriamento de Newton, dada pela Equacao |3.30 que dita que a
taxa de transferéncia de calor para um corpo ¢ diretamente proporcional a diferenca

de temperatura entre a superficie do corpo e o fluido.
Gr—p = hA, (Ty — Ts), (3.30)

onde T é a temperatura na superficie da particula, Ty ¢ a temperatura do fluido
local, A, ¢ a area superficial da particula.

O coeficiente de transferéncia de calor, h, depende tanto de propriedades fisicas
do fluido quanto das condicoes de operagao. Como exemplo, para o mesmo conjunto
de fluido e particulas, um escoamento turbulento tem um coeficiente de transferéncia

de calor mais alto do que um escoamento laminar. O coeficiente médio de trans-
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feréncia de calor por conveccao, h, é calculado como funcao do niimero de Nusselt,

Nu, por:
B Nu k’f

h
d, ’

(3.31)

onde ky é a condutividade térmica da fase fluida.
Diferentes correlagoes sao encontradas na literatura para o calculo do nimero
de Nusselt, geralmente em funcao do nimero de Reynolds e do nimero de Prandtl,

este ultimo definido na equagao [3.32

Cprly

Pr=
T k‘f

(3.32)

Para este trabalho foram implementadas duas correlagoes para o calculo do
nimero de Nusselt: uma para os casos de validagao que usam apenas uma particula
e uma para os casos em que o escoamento é denso. As correlagoes para o cédlculo do

nimero de Nusselt presentes trabalho sao apresentadas a seguir.

Ranz & Marshall (1952)

A correlagdo de Ranz & Marshall (1952) (BERGMAN et al. 20115 [E, 2006) é
valida para o calculo do nimero de Nusselt para particulas esféricas solitarias sob
ntimero de Reynolds abaixo de Re < 5 - 10* conforme a Equacio [3.33}

Nu = 2 + 0.6Re"/2Prt/?. (3.33)

Na Figura foram plotadas os nimeros de Nusselt previstos usando a cor-
relagdo de Ranz & Marshall para uma unica particula esférica em dgua e em ar, sob
diferentes nimeros de Reynolds, contra dados experimentais publicados em ROWE
e LEWIS| (1965).

Gunn (1978)

A correlagao empirica de (GUNN| 1978)) é empregada para calcular a trans-
feréncia de calor em um leito fixo ou fluidizado de particulas com fracao volumétrica
de fluido na faixa de 0.35 < ay < 1, escoando sob nimero de Reynolds até Re < 10°.
A correlagao empirica de Gunn (1978) é apresentada na Equacao m

Nu= (7= 10a; +5a3) (14 0.7R2Pr'/?)
+ (1.33 — 240y + 1.2a7) RO PrY2, (3.34)

Na Figura foram plotados os valores previstos para o nimero de Nusselt

usando a correlacao de Gunn para diversos valores de nimero de Reynolds contra
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resultados experimentais obtidos por diferentes autores (GUNN e DE SOUZA |1974;
LITTMAN e SILVA| [1970; MIYAUCHI et all 1976; TURNER e OTTEN| [1973).

3.1.5 Formulacao aprimorada para o calculo da trans-

feréncia de calor entre o fluido e a particula

A abordagem de parametros concentrados classica assume que a temperatura
na superficie da particula, Ts, pode ser aproximada pela temperatura média da
particula, T,,, ou seja:

Ts =T,,. (3.35)

Na tentativa de melhorar a aproximagao da abordagem de parametros concentra-
dos padrao, um modelo aprimorado foi desenvolvido para providenciar uma melhor
relacao entre a temperatura de superficie e a temperatura média na particula. Isto é
alcancado através de aproximacoes do tipo de Hermite para as integrais que definem
a temperatura média e o fluxo de calor. Esta é umas das contribuigoes desta tese.

A forma geral da aproximacao de Hermite para uma integral, baseada nos valores

do integrando, y(z), e suas derivadas nos limites de integracio a e b, y)(z), é dada

x  Rowe, Claxton & Lewis (1965) - experimental - dgua
Ranz & Marshall (1952) - agua

o Rowe, Claxton & Lewis (1965) - experimental - ar
-==- Ranz & Marshall (1952) - ar

102

Nul ]
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Figura 3.6: Previsao do ntiimero de Nusselt usando a correlacao de Ranz & Marshall
para uma particula esférica sob diferentes niimeros de Reynolds.
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por MENNIG et al.| (1983]) como:

B
+37 D, (8,0) (—1)9 Y (0), (3.36)

onde p = b — a e os coeficientes C, e D,, sao dados por:

(a+ Dl (a+F+1—-1)!
v+ a—v)!(a+5+2)

C,(a,B) = (3.37)
A variacao da temperatura da particula, T (r,t), ao longo do raio para cada
tempo ¢ descrita por:

+q (1) (3.38)

PrCrp ot r2 Or

8T (T, t) kp a <T’2 aT (T7 t)) "

onde p, é a densidade da particula, ¢, ¢é o calor especifico da particula, k, é a
'p » Cpp » vp

condutividade térmica da particula e ¢" () é a taxa volumétrica de geracao de calor

Littman & Silva (1970)

Gunn & de Souza (1974)

Turner & Ottens (1973)

Miyauchi (1976)

—— Gunn (1978) [a]

B O x O
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Figura 3.7: Previsao do nimero de Nusselt para um leito fixo de particulas esféricas
usando a correlacao de Gunn e a comparacao com dados experimentais.
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As seguintes condicoes de contorno se aplicam:

aT (r,t) B
o | = 0, (3.39)
—k, % = h(t) (Ts(t) — Ton(t)) + q (1), (3.40)

onde T, (t) é a temperatura local do fluido no instante ¢, Ts(t) é a temperatura na
superficie da particula no instante t, h(t) é o coeficiente médio de transferéncia de
calor por conveccao no instante t e ¢ é o fluxo de calor por conducao durante a
colisao com outras particulas e com as paredes.

A aproximacao por Hermite Hy) para a integral da temperatura em toda a

particula, onde y(r) = aTa(:’t), ¢ dada por:
B rorT (r,t)
/ (—87"7 > dr = Co(0,0)Ry(0) + Do (0, 0) Ry (R). (3.41)
0

Como pela condicao de contorno3.39|o fluxo no centro da particula é zero, tem-se

que y(0) = 0. Sendo Dy(0,0) = £, tem-se que

(O (1 t) R OT(r,1)
/o < or ) dr = 2 o |, (3.42)
Usando a condicao de contorno |3.40;
ROT(rt)| _ R )
2 or LR = o, (h(t)Tm(t) — h(t)Ts(t) — q (t)) : (3.43)

Usando agora a identidade da integral, onde Ty(t) é a temperatura no centro da

/OR (aTa(? t)) dr =Ts(t) — Ty (1), (3.44)

particula:

Chega-se entao que:

Ty (t) - To (t) = % (M(OTn(t) = B(OYTs (1) — 4/ (1)) (3.45)

A temperatura média da particula, T,, é dada pela Equagao [3.46

- fOR 4rr®T(r,t)dr 3 (B

Too(t) = = —
( ) %WR:S R3 0

r*T(r, t)dr, (3.46)

48



E a derivada da temperatura média é dada pela Equacao

T LT
a av <t> 3 / 7'28 (T, t) d/,n’ (347)
0

ot R® ot

Aproximagao de Hermite para a temperatura média

A aproximagao de Hermite para uma integral, apresentada na equagao [3.36, é
baseada nos valores do integrando e suas derivadas nos limites de integracao. Para

a aproximacao da temperatura média, os valores do integrando e suas derivadas sao:

y(r) = r*T(r)

y/(r) = 2T (r) 4+ 2rT(r) (3.48)
y// (r) = 27" (r) + 4T’ (r) + 27T'(r)
y' (1) =r*T" (r) + 6rT" (r) + 6rT (1)

Para que o limite de integracao inferior (centro da particula, 7 = 0) seja levado
em conta na aproximacao, é necessario que uma aproximacao de Hermite de ordem
igual ou superior a 2 seja usado para o limite de integracao inferior (centro da
particula), ou seja, Ha>24). O uso de uma aproximacao de Hermite de ordem
igual a 3 para o limite de integracao superior, entretanto, nao levaria em conta a
contribuicao da temperatura no centro para a temperatura média. Por sua vez, o uso
de uma aproximacao de Hermite de ordem igual a 4 iria requerer o conhecimento da
derivada segunda da temperatura no centro da particula, o que nao esta disponivel
para o problema em questao.

Por outro lado, o uso de uma aproximacao de Hermite de ordem superior a 1
para o limite de integracao superior requer o conhecimento da segunda derivada da
temperatura na superficie da particula, o que nao é conhecido para o problema em
questao.

Sendo assim, aproximagoes de Hermite de ordem H(yg<;) foram utilizados no
trabalho para a aproximacao da temperatura média. Na secao [5.3}, as formulacoes
aprimoradas usando as aproximacoes de Hermite H o) e H(9 1) foram confrontadas

na solucao de um problema simples cuja solucao analitica é conhecida.

Aproximacao de Hermite H(, () para a temperatura média

Usando a aproximacao de Hermite H () para a temperatura média, tem-se que:
R3 /
Tw(t) 7 = Co(2,0)Ry(0) + C1(2,0) %y (0)

+ C5(2,0)R%y" (0) + Dy (0, 2) Ry(R), (3.49)
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Como:

y(0) =0
y (0) =0 (3.50)
y'(0) = 2T, (t)
y(R) = R*Ts (1)
Chega-se a:
Tav(t)%s = 2C5(2,0)R*Ty(t) + Dy(0,2) R*Ts(t) (3.51)

Como os coeficientes sao:

1
C'2(27 0) - ﬂ
Dy(0,2) = i (3.52)
Tem-se que:
1
Tav(t) = ZTO<t> + 3T5<t) (353)

Rescrevendo-se a equacao anterior, chega-se que a temperatura no centro da

particula, Ty(t), é calculada como:
To(t) = 4T, (t) — 3Ts(t) (3.54)

Por fim, substituindo-se a Equacao |3.54] na equacao [3.45] é possivel escrever
a temperatura na superficie da particula, Ts(¢) em funcdo da temperatura média,
Tou(t):

T5(0) = Tult) + g [1T0) = T5(0) =] (3.55)

Esta temperatura na superficie, Ts(t), é usada para o calculo das taxas de trans-
feréncia de calor por condugao e convecgao (Equagdes e respectivamente),
necessarias para resolver a equagao de balanco de energia e obter a variacao da
temperatura média (Equacao .
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Aproximagao de Hermite H(y;) para a temperatura média

Usando a aproximacao de Hermite H (1) para a temperatura média, tem-se que:

:nw(zs)%3 = Cp(2,1)Ry(0) + C1(2, 1) R%y (0) + C4(2,1) Ry (0)

+ Do(1,2)Ry(R) — D1(1,2)R*y (R), (3.56)

Como:

y(0) =0
y (0) =0
y'(0) = 2Ty (1) (3.57)
y(R) = R*Ts (t)
J(R) = 2876 (1) + 2 ZLD]
or |,_g
sendo que os coeficientes sao:
1
00(2, 1) — 5
3
2,1) = —
1
2,1) = — .
Ga(2,1) = (3.58)
2
DO(L 2) - 5
Dy(1,2) = L
14 - 207
Tem-se que:
R? 1 5 2 4
T(w(t)? = %R To(t) + SR Ts(t)
1, , OT'(r,t)
R <2RTs(t) HREE ) (3.59)

Substituindo a condigao de contorno [3.40| na equagao tem-se que:

Tav(zf)R?3 = ;—0R3T0(t) + %R?’Tg(zﬁ)
_ 1_10R3T5(t) . %R4 <h(t) <T5<t> _kfm(t)) +q (t)) (360)

Rescrevendo-se a equacao anterior, chega-se que a temperatura no centro da
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particula, Ty(t), é calculada como:

To(t) = 10T, (t) — 9Ts(t) + ? (h T 1) _kTS(t)) ~ e ) . (3.61)

Por fim, substituindo-se a Equacao [3.61] na equacao [3.45] é possivel escrever
a temperatura na superficie da particula, Ts(¢) em fun¢do da temperatura média,
Tou(t):

T5(0) = Tult) + 5 (170 = T5(0) o] (3.62)

Esta temperatura na superficie, Ts(t), é usada para o calculo das taxas de trans-
feréncia de calor por condugao e convecgao (Equagdes e respectivamente),

necessarias para resolver a equacao de balanco de energia e obter a variacao da
temperatura média (Equacao [3.20)).

3.2 Modelagem das fases fluidas

Neste trabalho, as fases fluidas sao descritas através das classicas equacoes de
balanco de energia e Navier-Stokes promediadas no volume das células (DREW,|
1993). A equagao de conservagao de massa é dada pela Equagao enquanto a
equagao de balango de quantidade de movimento é dada pela Equacao [3.64]

0
5 (@sps) +V - (apppup) =0 (3.63)

0
pr (ayprup) + V- (apprupuy) = —ayVp+ V- (L) +apprg + Fpp (3.64)

onde p é a pressao compartilhada entre todas as fases, ay ¢é a fracao volumétrica,
py ¢ a massa especifica e uy é a velocidade, todos da fase fluida. O termo F,_,¢
representa a fonte de quantidade de movimento devido a interacao da fase fluida

com a fase particulada e I'y é o tensor de tensoes viscosas da fase fluida, definido na

Equagao [3.65]

2
Ly =y (Vuy +Vuj) + (Af - guf) V-u,l (3.65)

Ja para descrever o balanco de energia, uma equacao de balanco para entalpia é

escrita para cada fase fluida, conforme a Equacao [3.66

0 dp
a (Oéfpfhf) +V. (afpfufhf) = ozf—tf + OéfFf : VUf -V qry + Qp_}f (366)

onde hy é a entalpia especifica do fluido, q ¢ o fluxo de calor, @, ¢ é o calor trocado

entre a fase fluida e fase particulada.
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Um termo fonte é incluido na equacao da continuidade da fase dispersa para
impor a fracao volumétrica calculada no lado DEM em cada célula da malha.

As equacgoes de balanco de quantidade de movimento e energia da fase que re-
presenta a fase discreta nio sdo resolvidas pelo Fluent®, visto que é o solver de
DEM que calcula a velocidade, posicao e temperatura de cada particula ao longo do
tempo.

Os termos de transferéncia de quantidade de movimento e energia entre fluido e
particulas nao sao calculados no lado do solver de CFD, mas sim pelo solver de DEM
e incluidos nas equagoes de conservacao de quantidade de movimento e energia da

fase continua através dos termos fontes F,,¢ e Qp .
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Capitulo 4
Metodologia Computacional

Neste capitulo, a metodologia computacional é descrita, o algoritmo de simulacao
é explicado e a interagao entre os softwares Rocky (DEM) e Fluent (CFD) é deta-
lhada.

4.1 Solucao da fase fluida

4.1.1 Método de solugao

No modelo multifdsico Euleriano do software ANSYS Fluent (ANS, 2013b)), as
equacoes de conservacao para a fase fluida sao idénticas as equacoes do modelo
CFD-DEM apresentado anteriormente na segao [3.2], de forma que este software foi
utilizado para resolver a fase fluida.

A escolha do software comercial Fluent se deveu principalmente ao suporte de
fungoes definidas pelo usudrio (UDF -user-defined functions) para a customizagao
de algumas partes do cddigo. Esta funcionalidade permitiu a definicao do termos
fontes nas equagoes de conservagao da fase fluida, que fizeram a integragao dentre a
solucao da fase discreta e a solucao da fase continua.

O solver do Fluent é baseado na pressao (pressure-based solver). Neste método,
em que a restri¢cao de conservagao de massa (continuidade) do campo de velocidade
é obtida resolvendo-se uma equagao de pressao (ou corre¢ao de pressao). A equagdo
de pressao é derivada das equacoes de continuidade e de balanco de quantidade de
movimento de tal forma que o campo de velocidade, corrigido pela pressao, satisfaz
a continuidade. Como as equagoes governantes sao nao-lineares e acopladas umas
as outras, o processo de solucao envolve iteracoes em que o conjunto inteiro de
equacgoes governantes ¢é resolvido repetidamente até que a a convergéncia numérica
seja obtida.

O algoritmo segregado PC-SIMPLE (Phase Coupled SIMPLE), que é uma ex-
tensao do algoritmo SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equati-
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ons) para modelos multifésicos, foi adotado para o acoplamento pressao-velocidade.
Neste método os termos de acoplamento sao tratados implicitamente e fazem parte
da matriz de solucao. O acoplamento pressao-velocidade é baseado na equacgao de
continuidade volumétrica total e os efeitos dos termos de acoplamento interfaciais
sao incorporados as equagoes de correcao de pressao. Informacoes mais detalhadas
sobre este método segregado de acoplamento podem ser encontradas em VASQUEZ
e IVANOV/ (2000).

As equacoes integrais de conservacao de massa, quantidade de movimento, ener-
gia e outros escalares como as grandezas relativas aos modelos de turbuléncia sao
resolvidas usando o método de volumes finitos classico (PATANKAR) 1980) para
converter as equagoes de transporte em equagoes algébricas que podem ser resolvi-

das numericamente. O método contempla as seguintes etapas:

1. O dominio é dividido em volumes de controles discretos usando uma malha

computacional.

2. As equagobes governantes sao integradas em cada volume de controle individual
para a geragao de equacgoes discretas que expressam as leis de conservagao em

uma base de volume de controle.

3. Estas equacoes discretizadas sao entao linearizadas gerando um sistema de

equacoes algébricas com uma matriz de coeficientes esparsa.

4. O sistema de equacoes lineares resultante é resolvido usando um solver de
equagoes lineares técnicas de ponto implicito (Gauss-Seidel) em conjunto
com um método de malhas miultiplas (algebraic multigrid) (HUTCHINSON
e RAITHBY] [1986) para atualizar as varidveis dependentes a cada passo de

tempo.

O solver Fluent armazena as variaveis discretas no centro das células. Porém, va-
lores nas faces sao necessarios para os termos convectivos das equagoes discretizadas,
e devem portanto ser interpolados a partir dos valores dos centros das células. Um
esquema de segunda ordem upwind (Second-Order Upwind (ANS| 2013b))) foi ado-
tado para o calculo dos valores das faces na equagao de conservacao de quantidade
de movimento linear e para as equagoes de energia cinética turbulenta e taxa de dis-
sipagao de energia cinética turbulenta, enquanto que o modelo QUICK (Quadratic
Upstream Interpolation for Convective Kinematics) foi adotado para a interpolagao
da fracao volumétrica em todas as simulagoes deste trabalho.

Um esquema implicito de primeira ordem foi adotado para discretizacao tempo-
ral, limitagdo imposta pelo uso de fungdes definidas pelo usuario (UDFs) no Fluent.
Para avaliacao dos gradientes e derivadas, o método Least-Square Cell-Based (ANS]
2013b) foi empregado.
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4.1.2 Transferéncia semi-implicita dos termos fontes

A fim de aprimorar a convergéncia, um tratamento semi-implicito foi adotado
para os termos fontes de momentum e energia no lado CFD do acoplamento. Neste
procedimento, ao invés de simplesmente utilizar os valores da forca da taxa de
transferéncia de calor calculados no lado DEM, estes termos sao divididos em uma
parte explicita e uma parte implicita.

Para se aplicar esse procedimento, em cada célula da malha sao somadas as

forgas provenientes de cada particula cujo centréide se localiza no interior da célula:

> Fp+Fy,
‘/*C )

Fypop=— (4.1)

N N
szl Bps (vp —uy) _ Zp:l Fyop
Ve Ve o
Na equagao , Bps € o coeficiente de troca de momentum entre a fase sélida e

a fase fluida, dado pela Equacao [4.3|

Fpop=— (4.2)

1 /
Bpf = §CDPfA luy — vy (4.3)

onde Cp é o coeficiente de arrasto, calculado usando as correlacoes apresentadas na
secao e A’ é a drea projetada da particula na direcio em que a forca esta sendo
calculada.
O primeiro termo do lado direito da Equacao pode ser aberto em dois termos,
conforme a Equagao [4.4]
Z;;V:I Bprvp Z;V:I Bpruy B 25:1 Fop

No método classico de volumes finitos, a velocidade do fluido é considerada
constante dentro de uma célula. Sendo assim, o segundo termo do lado direito

da Equacao pode ser escrito conforme a Equacao [4.5

N N N
Ep:l Bprvp B szl 5pfu B Zp:l Fyup
V. v. 7 V.

Reescrevendo a Equagao|4.5|se deixam evidentes as porgoes explicitas e implicitas

Fpop=— (4.5)

das forcas de interacao entre as fases, conforme a Equacao 4.6}

N N
F D1 Borvp + Fup 31 By
ol V. B A

(4.6)

A Equacao pode entao ser separada em um termo explicito, calculado dire-
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tamente no lado DEM e um termo implicito, que é fun¢ao da velocidade do fluido

no passo de tempo atual, conforme a Equagao [4.5

N N
szl Bprvp + Fop Zp:l Bps u

Fpop=-— v Ty W (4.7)

O calor trocado com a fase particulada é calculado no lado DEM e enviado para
o solver de CFD via um termo fonte. A taxa de transferéncia de calor com o fluido

em cada célula é calculada através da equacao [3.30| como:

N —
Qpay = Zp:l hAi)/(TS 1) (4.8)

Esta equacao é dividida em dois termos, separando a parte explicita e a parte

implicita do termo fonte linearizado:

Z;gv:l hApTS _ Z;V:I hApr
Ve Ve

Qpy = (4.9)

4.1.3 Redistribuicao da fracao volumétrica e termos fontes

O acoplamento DEM-CFD foi desenvolvido para o caso ideal em que as particulas
sao menores que a célula, de forma que a fracao volumétrica de particulas possa ser
calculada pela Equagao [4.10}

N
_ Zp:l ‘/p
? Ve

onde V, é o volume da célula computacional e V}, é o volume da particula.

«

(4.10)

Entretanto, como a localizacao da particula no elemento computacional é baseada
no centréide da particula e a malha nao é necessariamente uniforme, situagoes em
que o volume total de particulas seja maior que o volume da célula computacional
podem acontecer ao se usar diretamente a Equagcao [4.10]

A fim de evitar o aparecimento de valores nao realistas no dominio, uma etapa
posterior de redistribuicao do volume das particulas e das forcas de interacao entre
as células é realizada. Para tal, define-se um raio de promediagao, ra, € se cria uma
nova célula, aqui chamada de super-célula, formada pela célula original e as células
vizinhas que possuem o centroéide localizado no interior de uma esfera com raio igual
a ra, conforme a Figura [4.2]

Um esquema de distribuigao uniforme é entao utilizado: o volume, V,,, de cada
uma das N, ¢, particulas localizadas no centro desta super-célula é somado e divi-

dido pelo volume total desta super-célula, Vse, para se obter a contribuigao para a
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fracao volumétrica de todas as células que formam esta super-célula, o, ; :

Np,sce
Zp:l ‘/p

: 4.11
Ve (4.11)

Qpi =
onde Vg¢ € calculado em funcao do nimero de células compondo a super-célula, N,

e do volume de cada uma dessas células, V., como:

Ne
Vse =Y Ve (4.12)
c=1

Este processo é repetido para todas as Np células do dominio fluido, ou seja,
Nr super-células sao geradas. A contribui¢ao de cada uma dessas super-células é
somada para se obter o valor final da fracao volumétrica de solidos em cada uma

das N7 células do dominio fluido.

Figura 4.1: Super-célula usada na redistribui¢ao dos valores de fracao volumétrica
e demais termos fontes enviados para o solver de CFD.

Figura 4.2: Representacao do processo de redistribui¢ao entre células (a) contri-
buicao da super-célula delimitada pelo circulo vermelho, (b) contribui¢ao da super-
célula delimitada pelo circulo laranja, (c) soma das contribuigoes das duas super-
células anteriores.
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De forma consistente, o mesmo processo de redistribuicao é realizado para os
valores de forga de interacao com o fluido, F,_, ¢, e de taxa de transferéncia de calor,

Q)p— s, antes de envid-los ao solver de CFD.

4.2 Solucao da fase particulada

A solucao da fase particulada é obtida de forma explicita no cédigo comercial
Rocky. A secao a seguir apresenta a sequéncia de calculos realizados, além de algum

detalhamento de etapas criticas na solucao.

4.2.1 Calculo do passo de tempo

A solucao das equacoes do modelo de DEM sao resolvidas de forma explicita,
usando um método de primeira ordem. O erro na solucao é da ordem do passo
de tempo utilizado, que em geral é bem pequeno. Para que as forgas de contato
no modelo de histerese linear sejam calculadas de forma acurada e a simulagao
seja estavel, é necessario que um numero minimo de passos de tempo, Ny, sejam
realizados durante a fase de aproximacao entre as particulas.

O passo de tempo do solver DEM ¢ calculado no inicio da simulacao em funcao
de Ny, das rigidezes dos contatos e da massa efetiva dos pares em contato, myy,

conforme a Equacao 4.13]

i T meff T meff
dt = T 4.13
e <2NL Ky 8\ Ky ) (4.13)

4.2.2 Deteccao e calculo dos contatos

A detecgao dos contatos entre particulas e entre particulas e paredes é feita
baseada na identificacao de candidatos de contato. Uma vez identificado um par
candidato, este possivel contato entra para uma lista de candidatos de contato, para
quais a deteccao do contato é realizada.

E importante que o nimero de potenciais pares de contato seja reduzido a fim de
reduzir o custo computacional relativo a etapa de deteccao de contatos. O método
de identificacao dos pares de candidatos a contato do Rocky é proprietario da em-
presa ESSS. Este se baseia no método das projegoes (MIRINAVICIUS et al., [2010),
ilustrado na Figura para um caso bidimensional. Nesta, as particulas 1 e 2 estao
em contato enquanto que a particula 3 nao estd em contato com as duas primeiras.

O algoritmo de busca de contatos inicia buscando os paralelepipedos alinhados
com os eixos que envelopam cada uma das particulas. Cada paralelepipedo é entao

projetado nos eixos coordenados. No exemplo, as projecoes da particula ¢ no eixo
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x sao denotadas por b, e e;,;, enquanto que as projecoes no eixo y sao denotadas
por b, e e;,. A ideia por tras deste método é que s6 pode haver intersecao entre
particulas (mas nao necessariamente) se houver interse¢ao entre os paralelepipedos
correspondentes.

Dados os N paralelepipedos, todos os pares de contatos podem ser facilmente
identificados considerando a sobreposicao dos paralelepipedos. Caso o contato seja
detectado as forcas de contato entre particulas e entre particulas e contornos, con-
forme descritas na se¢ao [3.1.1} sao computadas.

Este método de deteccao de contatos se baseia na hipétese de que as particulas se
movem relativamente pouco em cada passo de tempo do solver de DEM, de forma que
o conjunto dos pares de paralelepipedos em intersecao nao muda significativamente

a cada passo de tempo.

Y o A

€2y

bi. b e, e by ey X

Figura 4.3: Diagrama esquematico do método de deteccao de contatos utilizado -
adaptado de MIRINAVICIUS et al| (2010).

4.2.3 Sequéncia de calculos no solver DEM

Detecgao dos contatos

A primeira etapa do solver de DEM ¢ localizar os candidatos a contato, e den-
tre esses, verificar quais contatos realmente ocorrem no passo de tempo avaliados,

conforme a segao [£.2.2
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Calculo das forgas de contato

As forgas e momento sobre cada particula, oriundas de cada um dos contatos
correntes da particula sao somados, gerando uma forca e um momento resultante

para cada particula.

Calculo da conducgao de calor entre particulas

O calor trocado devido ao contato com outras particulas ou paredes, ¢,., ¢
calculado conforme a secao [3.1.4] através do somatorio do calor trocado em todas as

colisoes nas quais a particula de interesse se envolve no passo de tempo atual.

Calculo da fragao volumétrica de particulas

A fracao volumétrica de particulas em cada célula computacional é calculada
conforme descrito na secao [4.1.3] Estes valores sao utilizados no célculo das forgas
de interacao das particulas com o fluido e também transferidos para o solver de CFD

para a solucao da fase fluida.

Calculo das forcas de interacao com o fluido

As forcas oriundas da interacao com o fluido sao calculadas conforme a secao
B.1.2] onde a velocidade do fluido, o gradiente de pressao e as demais propriedades
fisicas do fluido necessarias para o calculo das forcas sao obtidas da célula em que a
particula se localiza.

Os valores de forca total de interacao com o fluido sao armazenados na célula
onde a particula se localiza e somados as contribuicoes das demais particulas no
interior da mesma célula. Posteriormente essa forca é promediada na célula usando

o esquema descrito na secao para transferéncia para o solver de CFD.

Calculo da transferéncia de calor entre particulas e fluido

O célculo da taxa de transferéncia de energia para o fluido, ¢s_,,, é executado con-
forme a secao Posteriormente o valor da transferéncia de calor entre particulas
e fluido é promediado na célula usando o esquema descrito na secao para trans-

feréncia para o solver de CFD.

Atualizacao da posicao e velocidade das particulas

De posse de todas as forcas agindo sobre a particula, a aceleragao linear da
particula é calculada pela Equacao (3.1, enquanto que a aceleragao angular da
particula é obtida através da Equagao [3.2l Ambas as equagdes sao resolvidas ex-

plicitamente no tempo com o passo de tempo definido conforme a secao [4.2.1 A
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aceleracao linear e angular das particulas sao entao utilizadas para a atualizagao das

posicoes e velocidades das particulas.

Atualizacao da temperatura das particulas

De posse da taxa de transferéncia de calor para a particula, ¢,, a temperatura
da particula é atualizada através da solucao explicita da equacao de resfriamento

para cada particula, dada pela Equagao |3.20

Calculo dos termos fontes

Terminada a sequéncia de calculos referentes as particulas, sao entao calculados
os termos fontes a serem enviados para o solver de CFD conforme descrito na segao

4.1.2 eld. 1.0

4.3 Algoritmo do acoplamento

A forma em que o acoplamento foi implementado permite que ambos os solvers
trabalhem em paralelo. No trabalho em questao, a fase fluida teve sua solucao obtida
usando N processadores, enquanto que a fase particulada foi obtida através do uso
de placas graficas (Graphics Processing Unit - GPU).

A Figura apresenta o algoritmo adotado no acoplamento. A seguinte

sequencia de operacoes € realizada ao longo da solucao do sistema particulado:

1. Célculo do passo de tempo do solver de DEM enquanto que o passo de tempo

do solver de CFD ¢ definido pelo usuério.

2. Calculo do campo inicial da fase fluida (velocidades, pressao e propriedades

fisicas) no solver de CFD e transferéncia para o solver de DEM.

3. Calculo da fracao volumétrica das particulas e os valores iniciais para os termos
de acoplamento (forcas de interagao e taxas de transferéncia de calor) no solver

de DEM e transferéncia para o solver de CFD.

4. Correcao do passo de tempo do solver de CFD de forma que seja um multiplo

inteiro do passo de tempo do solver DEM.
5. Atualizacao do campo inicial da fase particulada no solver de CFD.

6. Execucao paralela de um passo de tempo do solver CFD e n passos de tempo
do solver DEM.

7. Transferéncia semi-implicita das forcas de interacao e explicita das taxas de

transferéncia de energia do solver DEM para o solver CFD.
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8. Transferéncia dos campos de velocidade, pressao e das propriedades fisicas dos

fluidos em cada célula do solver CFD para o solver DEM.

9. Repeticao do processo até atingir-se o tempo total de simulagao desejado.

Figura 4.4: Algoritmo do acoplamento proposto.
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Capitulo 5

Verificacao do Acoplamento

Proposto

O presente capitulo descreve cada um dos testes simples e controlados utilizados
para verificar a correta implementacao do modelo proposto e discute os resultados
obtidos.

5.1 Caso teste 1 - Particula em queda livre

Uma particula em queda livre em um meio infinito foi o primeiro caso teste
criado a fim de verificar a correta avaliacao e integracao das forcas devido ao fluido
no solver de DEM.

5.1.1 Solucgao de referéncia

Como a particula se desloca sozinha e nao existem colisoes com outras particulas
ou paredes, as Unicas forcas agindo sobre esta particula sao a forca peso, Fy, o

empuxo, Fy, e a for¢a de arrasto, Fp, conforme ilustrado na Figura [5.1]

Figura 5.1: Particula em queda livre em um meio infinito.
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A forga de arrasto, Fp, é calculada conforme a Equacao [5.1}
1
FD = éprDA |ur| u, (51)

onde py ¢ a densidade do fluido, u, ¢ a velocidade relativa entre a particula e o
fluido, Cp € o coeficiente de arrasto e A é a drea da particula.

A diferenga entre a forga peso e a for¢ca de empuxo é dada pela Equacao [5.2]

Fy—F, = (pp — ps) V8 (5.2)

Assim, a forca liquida sobre a particula é dada por:

1
Fuee = (pp = py) Vo8 = 5prCpA |y (5.3)

A correlagao de Schiller-Naumann (PRITCHARD, 2010), apresentada na segao
3.1.3] fornece o coeficiente de arrasto para particulas esféricas conforme a Equagao
ot 24

Cp = max | 5~ (14 0.15Re)") ,0.44 (5.4)

€

Considerando que a particula se move somente na direcao Z e o fluido se encontra
estagnado, chega-se a:

dv, 1
my—= =1y (py = pr) Vg = §prDAvi (5.5)

Ao se integrar numericamente esta equacao, a velocidade e a posicao desta
particula sao conhecidas ao longo do tempo e estes valores sao utilizados para com-

paracao com os resultados obtidos através do acoplamento DEM-CFD.

5.1.2 Simulacao computacional

Um acoplamento do tipo 1-via foi utilizado para validacao, de forma que o movi-
mento da particula nao é sentido pelo fluido, mantido estagnado com propriedades
fisicas constantes em um dominio com dimensoes bem maiores que a particula, con-
forme pode ser visto na Figura A particula é entao lancada para cima e sobe
até que atinge a velocidade nula. A partir deste ponto, sua posicao e velocidade sao
monitoradas ao longo do tempo.

A particula utilizada possui diametro igual a 0,2mm e sua massa especifica é
de 2500kgm™3. Agua foi o fluido considerado, com densidade de 1000kgm™ e
viscosidade igual a 0,001 Pas. A Tabela resume os principais parametros do

caso.
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Figura 5.2: Simulacao de uma particula em queda em um meio infinito.

Tabela 5.1: Parametros do caso teste 1.

Propriedade Valor
Dominio  Dimensoes 4x4x8cm
Particula Diametro 0,2 mm

Densidade 2500 kg m—3

Agua Viscosidade 1,0 x 1073 Pas
Densidade 1000 kgm=3

5.1.3 Resultados

A Figura [5.3] apresenta a comparacao entre os resultados de velocidade da
particula em cada instante de tempo obtidas na simulacao usando o acoplamento 1-

via e a obtida através da solucao da Equagao A concordancia entre os resultados

é notavel.
A Figuralb.4|apresenta a comparagao do deslocamento desta particula em relacao
ao ponto em que sua velocidade é nula. Nota-se uma excelente concordancia entre

os resultados obtidos usando o acoplamento 1-via e os resultados obtidos através da

solugao da Equagao [5.5|
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Figura 5.3: Velocidade da particula em queda em um meio infinito.
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Figura 5.4: Deslocamento da particula em queda em um meio infinito.
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5.2 Caso teste 2 - Particula em queda livre em
meio bifasico

Visto que a abordagem escolhida para o acoplamento nao possui limitagao quanto
ao numero de fases fluidas, é possivel a adocao da modelagem proposta para si-
mulacao de reatores em que vapor de agua coexista com agua no estado liquido.
Sendo assim, o segundo caso teste utilizado para verificacao do acoplamento é se-
melhante ao primeiro caso teste, porém a queda da particula foi acompanhada em

um dominio preenchido por dois fluidos diferentes.

5.2.1 Solugao de referéncia

A Equacao foi integrada numericamente para a obtencao da velocidade e da
posicao da particula ao longo do tempo. A 1nica ressalva em relagao ao procedimento
adotado no caso teste 1 é que a distancia da interface entre as fases fluidas foi
monitorada e o valor da massa especifica e viscosidade do fluido utilizadas para
a solucao analitica foram variadas de acordo com a regiao do dominio na qual a

particula se encontrava.

5.2.2 Simulagao computacional

O dominio utilizado para a simulacao do caso teste 2 foi o mesmo do caso teste 1,
porém preenchido por 4gua na sua metade inferior e por ar na sua metade superior.
A Figura apresenta um plano no centro do dominio colorido de acordo com a
densidade no instante inicial da simulacgao. E importante ressaltar que a espessura
da interface neste caso é nula. A presenca desta regiao de transicao que aparece
na Figura [5.5) se deve ao uso de um software de pds-processamento que mostra os
resultados interpolados nos nos.

A Tabela resume os principais parametros do caso teste 2.

Tabela 5.2: Parametros do caso teste 2.

Propriedade Valor
Dominio  Dimensoes 4x4x8cm
Particula Diametro 0,2 mm

Densidade 2500 kgm~3
Ar Viscosidade 1,0 x 107> Pas

Densidade lkgm™3

Agua Viscosidade 1,0 x 1073 Pas
Densidade 1000 kg m=3
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Figura 5.5: Simulacao de uma particula em queda em um dominio bifésico.

5.2.3 Resultados

A Figura [5.6] apresenta a comparacao entre a velocidade da particula obtida na
simulagao usando o acoplamento 1-via e com a solugao da Equagao[p.5 A velocidade
da particula aumenta linearmente com a posicao enquanto esta se encontra na regiao
superior do dominio composta de ar. No momento em que a particula entra na
regiao composta por dgua, sua velocidade reduz drasticamente até que a velocidade
terminal da particula em agua seja atingida. A partir deste ponto a velocidade da
particula se mantém contante, conforme esperado.

A Figura apresenta a comparacao dos deslocamentos da particula obtidos
na simulacao com o acoplamento 1-via e o deslocamento obtido analiticamente. Na
regiao composta por ar, a particula se desloca rapidamente ja que sua velocidade
aumenta continuamente com o tempo. Apds atingir a interface ar-agua, sua velo-
cidade e seu deslocamento em cada instante de tempo sao reduzidos. Apds atingir
a sua velocidade terminal na agua, seu deslocamento a cada instante de tempo é

constante até o final da simulagao.
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Figura 5.7: Deslocamento da particula em queda em um meio infinito bifésico.
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5.3 Caso teste 3 - Resfriamento transiente de um

esfera

O terceiro teste foi criado a fim de avaliar a correta implementacao da troca de
calor entre fluido e particula devido a conveccao usando a formulagao padrao e a
formulacao aprimorada para a conducao de calor. Neste teste, uma esfera de raio

2

b = 1,0m e difusividade térmica o = 1 ms™7, inicialmente a temperatura T; = 1 K,

por conveccao para um fluido a temperatura 7y = 0 K.

5.3.1 Solucgao analitica

A formulacao matematica do problema é:

T 20T 19T

w5 t+t - = ——= 5.6
o2 "Tar  aor (5.6)
com as seguintes condigdes de contorno/inicial:
or
—((r—0)=0
(= 0) =0,
or
—k — =hT 5.7
or — |r:b7 ( )
Tt=0)=T,

Seguindo a solucao dada por[HAHN e OZISIK (2012), a temperatura em qualquer
posicao radial é dada pela Equacao 5.8, enquanto que a temperatura média pode

ser calculada pela Equacao [3.46L

7(r.1) = 30 0,7 oo (5.38)

n=1

onde )
o - fr:O rF(r)sin (A\,r)dr (5.9)
! f:):o sin? (A7) dr ’ -

e A\, sao as raizes da seguinte equagao transcedental:
AncotAgb=— (2 —3) N, for n=1,23.. (5.10)

A Figura mostra a comparacao das temperaturas média e da superficie para
a particula obtidas na solugao analitica. Observa-se claramente que conforme o
nimero de Biot aumenta, a temperatura da superficie se torna consideravelmente

menor que a temperatura média da particula. Dessa forma, a hipétese de tempera-
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tura uniforme adotada na formulagao de parametros concentrados padrao se torna

invéalida.

Figura 5.8: Comparacao entre as temperaturas média e superficial para uma esfera
solida submetida a conveccao.

5.3.2 Simulacao computacional

Somente o solver de DEM foi utilizado para a simulacao do presente caso. A fase
fluida nao foi resolvida e o coeficiente de transferéncia de calor por conveccao, h, foi
entregue diretamente ao solver de DEM, variado de forma que o nimero de Biot se
encontrasse na faixa de 0,1 a 5,0. As formulacoes aprimoradas usando os polinomios
de Hermite Hp) e H s 1), descritas na secao , foram utilizadas para a solucao
do problema.

A Tabela resume os principais parametros do caso teste 3.

5.3.3 Resultados

Para os mesmos numeros de Biot, a Figura mostra a comparagao entre a
solucao analitica e os resultados obtidos com a formulagao padrao e as formulagoes
aprimoradas usando os polinomios de Hermite H o) e H(1). Conforme esperado,

para Bi = 0.1 todas as formulacoes deram resultados parecidos e em concordancia
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Tabela 5.3: Parametros do caso teste 3.

Propriedade Valor
Diametro da particula 1m
Difusividade térmica Ims™2
Temperatura inicial da particula 1K
Temperatura do fluido 0K
Numero de Biot 1-100

com os resultados analiticos. Conforme o nimero de Biot aumenta, entretanto, a
temperatura obtida usando a formulacao de parametros concentrados padrao diverge
consideravelmente dos resultados analiticos.

Por outro lado, a concordancia entre os resultados analiticos e os obtidos usando
a formulacao aprimorada H s ;) sao notdveis. A concordancia dos resultados obtidos
com a formulagao aprimorada H(s ), apesar de superiores aos resultados obtidos com
a formulacao padrao, ainda discordam significativamente dos resultados de referéncia
para os numeros de Biot mais elevados.

Dessa forma, a formulacao aprimorada usando o polinomio de Hermite H s ) foi

a utilizada para a solucao dos demais casos apresentados nesta tese.

Figura 5.9: Comparacao da temperatura média de uma esfera sélida submetida a
convecgao usando a formulagao padrao e as formulagoes aprimoradas Hz ) € H(a,1).
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5.4 Caso teste 4 - Resfriamento transiente de um

esfera com geracao interna de energia

O quarto teste é semelhante ao teste apresentado na se¢ao[5.3], porém a particula
possui um termo fonte volumétrico de energia constante. Visa-se assim avaliar a
implementagao da troca de calor entre fluido e particula devido a convencao usando
a formulagao padrao e a formulacao aprimorada para a conducao de calor para casos
em que ha geracao de energia na particula.

Neste teste, uma esfera de raio b = 1,0m e difusividade térmica o = 1ms~2,
inicialmente a temperatura T; = 1K, dissipa calor por conveccao para um fluido
a temperatura Ty = 0K. Adicionalmente, a esfera possui uma taxa de geracao de

energia constante ¢ = 1,0 Wm™3

5.4.1 Solugao analitica

A formulacao matematica do problema é:

PT 20T q”’ 10T

—— 5.11
or? o ror T a ot’ (5.11)
com as seguintes condigoes de contorno/inicial:
oT
—((r—0)=0
oT
—k — =hT 5.12
or|  =hTh (512)
T(t=0)=T

Seguindo a solu¢ao dada por[ HAHN e OZISIK (2012), a temperatura em qualquer
posicao radial é dada pela Equacao [5.13] enquanto que a temperatura média pode

ser calculada pela Equacao [3.46|
= sin(Ar) _ 2 7"
T(r,t)= C,——e ¢ Ky — — 5.13
() = 3o 0, ey (i - T (5.13)

onde
_f o TF(r)sin (A,r) dr

fb sin? (A\,r) dr

’“ )( hb) (5.15)

(5.14)
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e A, sao as raizes da seguinte equacao transcendental:
Ancothb=— (% —3) A, for n=1,2,3.. (5.16)

Na equagao [5.13| o termo mais a direita é a solugao do problema estaciondrio,
retornando a distribuicao parabdlica esperada para uma esfera sob regime transiente
com geracao uniforme de calor.

A Figura [5.10| mostra a comparacao das temperaturas média e da superficie
para a particula obtidas através da solucao analitica. Com o termo de geragao de
energia constante, apés um curto periodo de tempo, a solugao converge para um
valor constante de temperatura, tanto na superficie quanto temperatura média.

Esse valor de temperatura de superficie constante em regime permanente é o
valor que, para o valores do coeficiente de transferéncia de calor por conveccao h e
temperatura do fluido dados, causa uma taxa de transferéncia de calor por conveccao
igual a taxa de geragao de calor no interior da particula.

Por sua vez, a diferenca entre a temperatura média e a temperatura da superficie
em regime permanente é constante nesses casos porque essa diferenca reflete a va-
riacao da temperatura no interior da particula devido a conducao e a geracao de
energia. Como as propriedades relacionadas com esses fenomenos nao sao altera-
das no caso teste (condutividade térmica e taxa volumétrica de geracao de energia,
mantidos constantes), observa-se a mesma diferenga em todos os casos.

Observa-se claramente que conforme o niimero de Biot aumenta, a diferenca entre
a temperatura da superficie e a temperatura média da particula, principalmente na
parte transiente do fenomeno, se torna consideravel. Dessa forma, a hipotese de
temperatura uniforme adotada na formulacao de parametros concentrados padrao

se torna invalida.

5.4.2 Simulagao computacional

Somente o solver de DEM foi utilizado para a simulacao do presente caso. A fase
fluida nao foi resolvida e o coeficiente de transferéncia de calor por conveccao, h, foi
entregue diretamente ao solver de DEM, variado de forma que o nimero de Biot se
encontrasse na faixa de 0,1 a 5,0.

A Tabela resume os principais parametros do caso teste 4.

5.4.3 Resultados

Para os mesmos numeros de Biot, a Figura [5.11] mostra a comparagao entre
a solucao analitica e os resultados obtidos com as formulagoes padrao e aprimo-

rada. Conforme esperado, para Bi = 0.1 ambas as formulacoes deram resultados
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Figura 5.10: Comparacao entre as temperaturas média e superficial para uma esfera
solida com geracao interna de calor submetida a convecgao.

Tabela 5.4: Parametros do caso teste 4.

Propriedade Valor
Diametro da particula 1m
Difusividade térmica Ims™2
Temperatura inicial da particula 1K
Temperatura do fluido 0K
Numero de Biot 1-100

Taxa de geracao interna de energia 1,0 Wm™3

parecidos e em concordancia com os resultados analiticos. Conforme o ntimero de
Biot aumenta, entretanto, a temperatura obtida usando a formulagao de parametros
concentrados padrao diverge dos resultados analiticos. Os resultados utilizando a
formulacao aprimorada seguem os resultados analiticos com precisao satisfatoria.
Nota-se que a formulagao padrao de parametros concentrados faz com que a
temperatura média da particula acompanhe mais a curva analitica de temperatura
de superficie, tendendo para o mesmo valor em regime permanente. Isso ocorre
justamente porque na formulagao padrao é justamente a temperatura média que
se utiliza para o célculo das taxas de transferéncia. Dessa forma a temperatura
média é forcada para baixo, de forma a gerar uma taxa de transferéncia de calor por

conveccao igual a taxa de geragao de energia na particula.
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Figura 5.11: Comparacao da temperatura média de uma esfera sélida com geragao
interna de calor submetida a conveccao usando a formulagao padrao e a formulagao
aprimorada.
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5.5 Caso teste 5 - Perda de carga em um leito fixo

Neste teste é simulado um leito fixo de particulas através do qual um fluido
escoa. A escolha deste caso teste se deve ao fato de que a predicao correta da perda
de carga em um leito fixo depende da acuracia da predi¢ao nao sé da velocidade do
fluido e da forca devido ao arrasto, mas também da fracao de vazio. Sendo assim, os
resultados obtidos com o acoplamento 2-vias foram comparados com os resultados

obtidos com a vastamente utilizada correlagao de Ergun ERGUN] (1952)).

5.5.1 Solucao de referéncia - Correlacao empirica

A perda de carga no interior do leito de particulas pode ser estimada através da
correlagao de Ergun [ERGUN]| (1952), conforme a Equagao [5.17]

(1—¢)psU?

1,75
+ 1, a)

(5.17)

onde € é a fragao de vazio (ou porosidade) do leito e U é a velocidade superficial do
fluido.

A velocidade real do fluido no interior do leito fixo, u, é obtida em func¢ao da
velocidade superficial (que é constante ao longo de todo dominio, visto que ndo hé

variagao de area) e da fracao de vazio local, conforme a Equacao m
u=— (5.18)

A fragao de vazio, por sua vez, é estimada em funcdao do nimero de particulas

que compoem o leito e o volume total da regiao preenchida por particulas.

5.5.2 Simulagao

O dominio computacional é constituido de um canal retangular com secao trans-
versal igual a 1 cm e altura de 50 cm. Uma malha regular, com 1 elemento na secao
retangular e 50 elementos ao longo do comprimento foi utilizada.

O leito é composto por 58 085 particulas esféricas de 1,0mm, com densidade
igual a 5000 kg m~2, conforme a Figura[5.12] O fluido que escoa através do leito é
dgua, com densidade igual a 1000kgm~2 e viscosidade igual a 1,0 x 1073 Pas. A
velocidade superficial da dgua na entrada é de 1,0ms—!. A Tabela resume 0s
principais parametros do caso 5.

Neste teste as particulas foram mantidas fixas em suas posicoes originais. A lei
de arrasto de Ergun, apresentada na se¢ao foi utilizada para o calculo da forca

de arrasto nas particulas.
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Figura 5.12: Leito fixo de particulas utilizado no caso teste 5.

Tabela 5.5: Parametros do caso teste 5.

Valor
Dominio  Dimensoes 1x1x50cm
Espagamento da malha 10 mm
Particula Diametro 1,0 mm
Densidade 5000 kg m—3
Altura do leito 50 cm
Numero de particulas 58 085
Agua Viscosidade 1,0 x 1073 Pas
Densidade 1000 kg m—3
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5.5.3 Resultados

A Figura apresenta a evolugao da pressao, fragdo de vazio (porosidade) e
velocidade da agua ao longo de uma linha central no dominio obtidas através da
simulacao e as estimadas utilizando a correlagao de Ergun. A fracao de vazio obtida
na simulagao oscila em torno do valor estimado. Isso se deve ao fato de que a
fragdo de sélidos (e todas as outras grandezas que sao transferidas ao lado CFD)
na simulagao sao calculadas como a soma dos valores referentes as particulas cujo
centroide estd em uma dada célula de CFD e posteriormente redistribuida entre as
células compreendidas em um a super-celula, conforme a Segao [4.1.3]

Neste caso teste, como as particulas sao significativamente menores do que o
tamanho dos elementos de malha, foi usado um raio para esta célula de redistribuicao
igual a 1d, fazendo com que os valores calculados para cada célula sejam usados
apenas nela mesma.

Conforme esperado, a velocidade acompanha os resultados da porosidade, va-
riando ligeiramente em torno do valor da velocidade estimada. Quando a fragao
de vazio é ligeiramente inferior a fracao de vazio esperada, a velocidade é ligeira-
mente inferior. Quando a fragdo de vazio é ligeiramente superior, a velocidade é
ligeiramente inferior a estimada.

A distribuicao de pressao obtida na simulagao apresentou boa concordancia com
a solucao analitica. A perda de carga total do leito simulado é de 6697,39 kPa,
enquanto o valor estimado pela equacao de Ergun é de 6846,61 kPa. Gerando um
erro de 2.1%.

Através de uma regressao linear dos valores obtidos na simulacao, a perda de
carga por unidade de comprimento na regiao do leito é 13 690,80 kPam~! enquanto
que o valor previsto pela equacao de Ergun ¢é igual a 13693,13kPam™!, de forma
que o erro relativo na previsao obtido usando o acoplamento proposto é de 0.017%.
A Figura|b.14] apresenta a curva ajustada através da regressao linear com os valores
obtidos na simulagao.

Essa diferenca da perda de carga por unidade de comprimento e da perda de carga
total se da ao fato de que pequenas variacoes de pressao surgem na simulagao junto
as condigbes de contorno por causa da variagao (mais significativa nesses pontos) da

fracao volumétrica de particulas.
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Figura 5.13: Evolucao da pressao, fracao de vazio e velocidade da dgua ao longo de
uma linha central no dominio obtidas através da simulacao e as estimadas utilizando
a correlacao de Ergun.
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Figura 5.14: Regressao linear da pressao na regiao do leito fixo.
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5.6 Caso teste 6 - Aquecimento de um leito fixo

por conveccao

Para verificacao da implementagao do acoplamento térmico usando tanto a for-
mulacao padrao quanto a formulacao aprimorada, em casos de altas fracoes vo-
lumétricas de particulas, foi utilizado o mesmo leito fixo utilizado no caso teste
anterior . Neste teste as particulas e o fluido sao inicializados com temperatura
igual a 300K. O fluido é injetado na base do leito com uma velocidade fixa de
1,0ms™! e temperatura igual a 500 K, trocando calor com as particulas enquanto
escoa através do leito.

As propriedades fluidodinamicas e térmicas sao listadas na tabela A condu-
tividade térmica do fluido foi variada dentro da faixa 1-100 Wm ! K~! a fim de se

ter diferentes niimeros de Biot e avaliar o comportamento das formulagoes padrao e

aprimorada.
Tabela 5.6: Parametros do caso teste 6.
Valor

Dominio  Dimensoes 1x1x50cm
Espagamento da malha 10 mm

Particula Diametro 1,0 mm
Densidade 5000 kg m—3
Capacidade calorifica 500 J kg 'Kt
Condutividade térmica 1,0 ;2,5 ;10,0 ; 100 W m~t K~!
Numero de Biot 9,568 ;3,93 ;0,96 ; 0,1
Temperatura inicial 300K
Numero de particulas 58 085

Agua Viscosidade 1,0 x 1073 Pas
Densidade 1000kgm—3
Capacidade calorifica 3000 J kgt Kt
Condutividade térmica 0,025Wm K}
Temperatura inicial 300 K
Temperatura na entrada 500 K

5.6.1 Solucao analitica

A verificacao do modelo é feita comparando os resultados analiticos obtidos para
a transferéncia de calor transiente em um leito fixo unidimensional com fragao vo-
lumétrica fixa e perfeitamente isolado proposta por SCHUMANN] (1929). Todas as
propriedades fisicas sao consideradas constantes e independentes da temperatura.
Tanto a difusao no liquido quanto a troca de calor por conducao entre particulas

sao desprezadas. As equagoes diferenciais para o balanco de energia nas fase fluida
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e particulada sao dadas na Equacoes e 5.20}

oT orT

afpfcp,fa_tf = _afpfcp,fufa_zf —ha(Ty —T) (5.19)
a7,
(1—ay) cpma—tp = ha(Ty —1T,) (5.20)

onde a é a area superficial especifica, definida como:

6 (1 — ay)
a:d—f (5.21)

P

Definindo as temperaturas adimensionais como

T = 5.22

9 T —Try (5-22)
T —T

TF = —p 10 5.23

P T —Thy (5.23)

e definindo um tempo adimensional, t*, e uma altura adimensional, z*, como:

t = h, (t - i) , (5.24)

uy
z
Y =h,— 5.25
4 gufa ( )
onde
h
hy = — (5.26)
QfPrCp 5
h, = ha (5.27)
g (]‘ - O{f) ppcp,p ‘
A solucao é dada por:
Ty =) ()" M, (2°t") (5.28)
n=1
Tr=e ") ()" M, (2°t") (5.29)
n=0
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dado que

My (z) = Jo (2iV/x) (5.30)
My, (z) = —dn];ﬁ)n(x) (5.31)

Os detalhes da solugao analitica podem ser encontrados em (SALEHI et al., 2017}
SCHUMANN| 1929)).

5.6.2 Resultados

As simulagoes foram executadas e os valores de temperatura de fluido e de
particulas, ao longo do leito, foram registrados para andlise. Primeiro se avaliam
os resultados da simulagao para baixos numeros de Biot, para os quais a solugao
analitica é valida, depois se comparam os resultados das formulacoes padrao e apri-
morada para casos com diferentes niimeros de Biot. A solu¢ao de Schumann s6 é
valida até onde a frente de fluido quente avancou. Sendo assim, nos graficos a seguir,
a solucao analitica é limitada, a cada tempo analisado, as alturas em que a solucao

é valida.

Analise da temperatura do fluido e particulas para baixos valores do

numero de Biot

A Figura mostra a comparacao entre a temperatura do fluido ao longo do
altura do leito obtida analiticamente e a temperatura obtida através das simulagoes
usando as abordagens padrao e aprimorada para diferentes tempos, para a condigao
de maior condutividade térmica das particulas (nimero de Biot igual a 0,1).

A Figura mostra a temperatura das particulas obtida para os mesmos tempos
usando a formulacao padrao e a formulagao aprimorada, assim como a temperatura
prevista analiticamente para o caso com Biot igual a 0,1.

Conforme esperado, para um numero de Biot baixo, as solugoes, tanto para a
temperatura do fluido quanto a temperatura das particulas, obtidas pela formulacao
padrao e pela formulacao aprimorada sao bastante proximas. Além disso, a con-
cordancia entre os perfis de temperatura obtidos através do acoplamento DEM-CFD
e a solugao analitica é bastante razoavel, permitindo concluir que a implementagao
do acoplamento térmico base tanto para a formulacao padrao quanto para a for-
mulacao aprimorada foi feita corretamente.

A Figura[5.17 mostra os perfis de temperatura do fluido para diferentes instantes
de tempo obtidos com o acoplamento DEM-CFD usando a formulagao aprimorada

para diferentes niimeros de Biot (ou seja, para cada uma das condutividades térmicas
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Figura 5.15: Evolucao da temperatura do liquido em um leito fixo com particulas
frias que sao aquecidas pela passagem de um fluido quente - nimero de Biot igual a
0,1.
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Figura 5.16: Evolucao da temperatura das particulas em um leito fixo que sao
aquecidas pela passagem de um fluido quente - nimero de Biot igual a 0,1.

da particula avaliadas). A Figura mostra a temperatura das particulas para os
mesmos instantes de tempo os mesmos casos mostrados na Figura [5.16|

Como a formulacao aprimorada permite que a temperatura na superficie seja
superior a temperatura média das particulas, quanto menor a condutividade da
particula, mais proxima a temperatura na superficie a temperatura do fluido e por-
tanto menor a troca de calor com o fluido. Conforme pode ser visto na Figura|5.17,
conforme o nimero de Biot aumenta, maiores temperaturas do gas sao encontradas
conforme se avanca no leito, ja que o fluido perdeu menos calor para as particulas.

A Figura [5.18] por sua vez, mostra claramente que conforme se aumenta o
nimero de Biot, menores as temperaturas das particulas, visto que a troca de ca-
lor com o fluido quente é reduzida em relacao ao caso com Biot mais baixo. E
importante ressaltar que estas diferencas nos perfis de temperatura do fluido e das
particulas para diferentes condutividades nao seriam percebidas caso a formulacao de

parametros concentrados padrao fosse utilizada no balango de energia nas particulas.
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Figura 5.17: Evolucao da temperatura do liquido em um leito fixo com particulas
frias que sao aquecidas pela passagem de um fluido quente para diferentes niimeros
de Biot usando a formulacao aprimorada.
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Figura 5.18: Evolucao da temperatura das particulas que sao aquecidas pela passa-
gem de um fluido quente em um leito fixo para diferentes nimeros de Biot usando
a formulacao aprimorada.
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Capitulo 6
Simulacao do Leito Fluidizado

Apés a validagdo da metodologia proposta, apresentada no Capitulo [5, o aco-
plamento DEM-CFD foi aplicado em um leito fluidizado do tipo borbulhante. O

presente capitulo descreve o problema em detalhes e analisa os resultados obtidos.

6.1 Definicao do caso a ser estudado

Conforme foi apresentado na se¢ao [2.2.3] diversos reatores nucleares do tipo leito
fluidizado foram propostos devido as suas diversas caracteristicas que sao vantajosas
para um reator nuclear. Dentre elas, pode-se citar: a distribuicao uniforme da tem-
peratura devido a misturagao, altas taxas de transferéncia de calor entre refrigerante
e combustivel, sua viabilidade de construcao e operagao tanto em grandes quanto
pequenas escalas e a possibilidade de retirar o combustivel do ntcleo por gravidade
no caso de um acidente.

Dessa forma, é importante que se possua uma ferramenta numérica que per-
mita avaliar de forma acoplada a termo-hidraulica desses reatores nucleares de leito
fluidizado. Uma modelagem acurada se faz necesséria para que se possa prever
com confiabilidade o comportamento do reator durante a operagao, como durante a
partida e nos diversos cendrios de acidentes possiveis.

O objetivo deste trabalho é a obtencao de uma metodologia para simulacao de
reatores nucleares do tipo leito fluidizado que possa ser aplicada como ferramenta de
projeto e avaliacao de reatores conceituais, permitindo avaliar a eficiéncia e margem
de seguranca desses equipamentos sob diversos cendrios.

Ao invés de se focar em um reator nuclear especifico, optou-se por aplicar a
metodologia a um leito fluidizado padrao, visto que o comportamento desses leitos
foi extensamente reportado na literatura. Caracteristicas gerais da fluidodinamica
de leitos fluidizados sao conhecidas, conforme apresentado na secao de forma

que se pode avaliar qualitativamente o comportamento do leito estudado.
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Como nao se dispunha de dados experimentais para avaliacao quantitativa, foi
realizada uma busca na literatura por tais dados e um leito fluidizado foi escolhido
para ser simulado. Por outro lado, dados referentes a transferéncia de calor sao
escassos, principalmente em casos em que o numero de Biot é elevado, e muitos
se baseiam em métodos de medicao dificeis de serem reproduzidos numericamente,

como dados de imagem.

6.2 O leito fluidizado escolhido

No ano de 2013, o Laboratério Nacional de Tecnologia em Energia (National
Energy Technology Laboratory - NETL), parte do Departamento de Energia dos
Estados Unidos, publicou seu primeiro desafio de simulagao de escoamentos mul-
tifasicos (Small Scale Challenge Problem - SSCP-I) (NETL SMALL SCALE PRO-
BLEM I, 2018). Estes desafios tém como objetivo aprimorar a confiabilidade das
modelagens computacionais de escoamentos multifasicos através da validacao dos
resultados obtidos confrontando-os com dados experimentais acurados e bem defi-
nidos.

Usando técnicas experimentais mais atuais como transdutores de pressao e velo-
cimetria de imagem, ambos de alta velocidade, dados experimentais de velocidade
das particulas e perda de carga foram disponibilizados e utilizados por diferentes
grupos na comunidade cientifica para validarem seus modelos multifasicos. Sendo
assim, este caso foi o escolhido para ser reproduzido usando o acoplamento proposto.

Apesar do leito escolhido nao ter dados relativos a transferéncia de calor, como
se assumiu nas simulagoes que as propriedades térmicas sao invariantes com a tem-
peratura, a transferéncia de calor entre fluido e particulas foi analisada e um termo
fonte volumétrico constante de energia nas particulas foi adicionado. Dessa forma,
os resultados hidrodinamicos puderam ser comparados com os dados reportados pelo
NETL, enquanto que os resultados térmicos permitem avaliar a transferéncia de ca-
lor no leito fluidizado usando a formulagao de parametros concentrados classica e a

formulacao de parametros concentrados aprimorada.

6.2.1 Aparato experimental

O equipamento consiste de um leito fluidizado do tipo borbulhante com secao
transversal retangular, conforme ilustrado na Figura (a). Um transdutor de
frequéncia de 1,0 Hz foi usado para medir a perda de carga entre dois pontos de
medicao, conforme pode ser visualizado na Figura (b).

O leito é composto por 1,9kg de particulas do grupo Geldart D com alta esfe-

ricidade e tamanho uniforme, com diametro equivalente de 3,26 mm e densidade de
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(a) (b)

Figura 6.1: (a) Aparato experimental do SSCP-I e (b) Pontos de tomada de pressao
- Figuras obtidas em (NETL SMALL SCALE PROBLEM I [2018]).

1131 kgm=3.

O fluido que escoa através do leito é ar, com massa especifica de 1,20kgm~3
e viscosidade igual a 1,9 x 1075 Pas. Trés diferentes vazoes méssicas de ar foram
utilizadas, resultando em trés diferentes velocidades superficiais do gas na entrada

do leito, conforme a Tabela [6.1].

Tabela 6.1: Velocidade superficial do ar na entrada.

Caso | Velocidade [m/s]
1 2,19
2 3,28
3 4,38

Um transdutor de baixa frequéncia (1Hz) foi utilizado para medir a perda de
carga média entre dois pontos de medicao, localizados a distancias de 0,0413m e
0,3048 m do distribuidor de fluxo, conforme ilustrado na Figura 6.2

Velocimetria por imagem de particulas (PIV) de alta velocidade foi utilizada para
a obtencao de dados de velocidade das particulas a uma frequéncia de amostragem
de 1-1,5kHz. As medicoes foram realizadas em uma regiao delimitada por um
paralelepipedo centrado a 0,0762m do distribuidor de gas e profundidade de 3 mm
em relagao a parede, conforme ilustrado na Figura [6.3]

Esta regiao é dividida em 5 sub-regioes iguais de lado 0,0457m e a velocidade
de todas as particulas residentes em cada uma dessas sub-regioes em cada instante

de medicao é armazenada. A média da velocidade em cada sub-regiao, assim como

92



0.3048 m

¥

prbeor T T

Entrada de gas

0.0413 m

Figura 6.2: Posicionamento dos pontos de medicao de pressao.

o intervalo de confianga de 95 % foi disponibilizado para cada uma das velocidades

superficiais de entrada e utilizado para comparagao com os resultados da simulagao.

0.0457x0.0457x0.003 m?

.l.l.l.l.__fr'-_

T Y 0.0762 m
. B

Entrada de gas

Figura 6.3: Regiao utilizada para medicao de velocidade das particulas usando ve-
locimetria de imagem.

6.3 Definicao da simulacao

6.3.1 Dominio computacional e discretizacao

O sistema experimental foi modelado por uma coluna com secao transversal
retangular com 7,62cm de espessura, 22,86 cm de largura e 121,92cm de altura.
Apesar do desenho em CAD completo ter sido disponibilizado pelo NETL, o dis-

tribuidor de gés nao foi incluido. O gas entra no dominio através da base com
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velocidade superficial uniforme, como mostrado na Figura (a), e deixa o dominio

através do topo, que esta sob condigoes atmosféricas.

(a) (b) (c)

Figura 6.4: (a) Dominio numérico, (b) Malha utilizada, (c) Leito inicial de particulas

Como as equagoes de conservacao para a fase gasosa sao escritas para quantidades
promediadas no volume, o volume caracteristico do elemento de malha deve ser
maior que o volume da particula. PEPIOT e DESJARDINS (2012) sugerem que o
volume do elemento seja pelo menos uma ordem de grandeza maior que o volume

da particula, de forma que para uma malha uniforme, o tamanho de elemento tem
107
6
elementos foi adotada, conforme a Figura[6.4b), com a relagao de Az ~ 3d,.

1
que ser tal que Az > ( )3 d,. Sendo assim, uma malha uniforme com 23 x 8 x 122

6.3.2 Condicoes iniciais e de contorno

Para inicializacao do leito, 92949 particulas perfeitamente esféricas, com
diametro de 3,26 mm e temperatura igual a 50 °C foram geradas no topo do dominio.
Estas cairam sob efeito da gravidade, formando um leito empacotado com altura de
16,4 cm, como pode ser visto na Figura[6.4|c).

Em dois dos casos simulados (vide tabela , as particulas possuem uma taxa
volumétrica de geracao de energia, ¢, constante. O valor para esta taxa foi calcu-
lado de forma que a diferenca entre a temperatura do fluido na entrada e na saida,

apos o estabelecimento de um regime permanente, seja de 20 °C.
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Para o gas, a velocidade superficial e a temperatura de entrada de 10 °C foram as
condicoes prescritas na entrada. A fim de avaliar a perda de carga com o aumento
da vazao massica do géas, ao invés de se iniciar com a velocidade final, optou-se
por utilizar uma rampa de velocidades na entrada. A velocidade superficial do gas
foi aumentada linearmente de O0ms~—! até a velocidade final, U tinal, de cada um
dos casos estudados (conforme a Tabela num intervalo de 2s e posteriormente

mantida neste valor, conforme a Figura [6.5]

Figura 6.5: Velocidade do gas na entrada adimensionalizada pela velocidade final
em cada caso estudado.

Na saida, a pressao foi fixada em 1atm. Para as paredes, consideradas lisas
e adiabaticas, a condicao de nao-deslizamento foi imposta para a fase fluida. Os
coeficientes de atrito estatico e dinamico e o coeficiente de restituicao nas colisoes
entre particulas e paredes sao iguais a 0,3.

Nas colisoes entre particulas, os coeficientes de atrito estatico e dinamico sao
iguais a 0,7, enquanto que o coeficiente de restituicao de energia é de 0,3. Estes
valores foram disponibilizados pelo NETL juntamente com os dados experimentais.

A tabela resume as propriedades em comum adotadas em todas as simulagoes.

6.3.3 Os casos analisados

A tabelal6.3l resume os 6 casos analisados. Doravante os casos serao citados como
casos 1-6. Dentre as tres velocidades de gas, o caso de menor velocidade de gés
foi o escolhido para avaliar as diferencas entre as formulagoes usando o método de
parametros concentrados classico e o método de parametros concentrados aprimo-

rado.
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Tabela 6.2: Propriedadas do dominio, paredes, particulas e fluido.

Propriedade Valor
Dominio Dimensoes 7,62 x 22,86 x 121,92 cm
Malha 8 x 24 x 124
Médulo de Young 1,0 x 104 Nm—2
Paredes Coeficiente de friccao 0,3
Coeficiente de restituicao 0,3
Fluxo de calor Adiabaticas
Diametro equivalente 3,26 mm
Densidade 1131kgm™3
Massa do inventario 1,9kg
Coeficiente de friccao 0,7
Coeficiente de restituicao 0,3
Particulas | Médulo de Young 1,0 x 10" Nm™2
Calor especifico 800 J kg 1 Kt
Condutividade térmica 0,25Wm tK!
Termo de geracao de energia 680,133 kW m 3
Temperatura inicial 50°C
Passo de tempo de DEM 2,6 x 107 %s
Densidade 1,20kgm™3
Viscosidade 1,9 x 107° Pas
Calor especifico 1000 J kgt K1
Gas Condutividade térmica 0,024 Wm tK™!
Temperatura inicial 10°C
Temperatura na entrada 10°C
Velocidade superficial na entrada Ver tabela
Passo de tempo de CFD 1,0 x 107°s
Tabela 6.3: Casos simulados.
Caso | Velocidade [m/s| | Termo fonte de energia | Versao do acoplamento
Caso 1 2,19 Nao Padrao
Caso 2 3,28 Nao Padrao
Caso 3 4,38 Nao Padrao
Caso 4 2,19 Nao Aprimorada
Caso 5 2,19 Sim Padrao
Caso 6 2,19 Sim Aprimorada
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6.3.4 Modelagem numérica

As propriedades fisicas do gas sdo constantes, nao variando com a temperatura
nem pressao ao longo da simulagao.

A correlagao de arrasto de Huilin & Gidaspow, apresentada na secao [3.1.3] foi
adotada para o calculo da forca de interacao entre particulas e o fluido.

A correlagao de Gunn, apresentada na segdo [3.1.4] foi adotada para o cédlculo
no numero de Nusselt, que por sua vez é utilizado para o calculo do coeficiente de
transferéncia de calor entre as particulas e o fluido.

Um raio de promediacao, ra = 4, foi utilizado no processo de redistribuicao
entre as células da fracao volumétrica de particulas, da forga total de interagao com
o fluido e da taxa de transferéncia de calor, conforme apresentado na secao |4.1.3

O modelo k — € foi adotado para representar os efeitos da turbuléncia na fase
fluida. Nesse modelo o tensor de Reynolds é aproximado por uma relacao linear com
a taxa de deformacao média da fase continua por meio da viscosidade turbulenta.
A viscosidade turbulenta, por sua vez, é escrita em termos da energia cinética tur-
bulenta, k, e da taxa de dissipacao de energia cinética turbulenta da fase continua,
€.

Em casos multifasicos, as equagoes de transporte para k e € sao proximas as
equacoes do modelo k — € padrao para escoamentos monofasicos, exceto por termos
fontes inseridos para modelar a influéncia das fases dispersas na fase continua. No
presente trabalho, entretanto, os termos de transferéncia turbulenta de quantidade
de movimento entre fases sao desprezados e a equagao de conservagao de momentum
para a fase dispersa nao é resolvida.

O passo de tempo inicial para a solucao da fase fluida é de 1,0 x 1072 s. Conforme
explicado na secao [£.3| este passo de tempo é corrigido apds a inicializagdo do
acoplamento de forma que seja um muiltiplo inteiro do passo de tempo do solver
DEM. A simulacao foi acompanhada durante 10s de tempo real.

Detalhes do setup numérico podem ser encontrados na secao [4.1.1}

6.4 Resultados

6.4.1 Dinamica do leito

A simulacao computacional de leitos fluidizados tridimensionais permite acesso
irrestrito ao interior do reator, sendo til para avaliar o comportamento das bolhas e
a distribuicao espacial das particulas. Sendo assim, a fim de avaliar qualitativamente
o comportamento do leito antes e apods a fluidizacao, as particulas foram divididas

em sete diferentes grupos em funcao de suas posicoes iniciais, conforme pode ser
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visto para o caso 1 na Figura (a), e acompanhadas ao longo do tempo.

A Figural6.6[b) mostra o leito no estado de fluidizacao incipiente. Abaixo desta
velocidade, nenhuma atividade é observada no leito e as particulas se mantém pra-
ticamente na mesma posicao inicial, enquanto que a altura do leito nao se altera
frente ao valor da inicializacgao.

A Figura (c) mostra o avanco do processo de fluidizagdo com o aumento
gradual da velocidade superficial do gas, enquanto que a Figura (d) apresenta a
posicao das particulas no momento em que a velocidade final é atingida. Ja a Figura
[6.6/(e) mostra o comportamento das particulas sob regime de fluidizacao borbulhante
estavel.

Por fim, a Figura (f) apresenta a configuracao das particulas apds 10s de
simulagao, as quais estao completamente misturadas, ratificando uma das principais

vantagens do uso do conceito de leito fluidizado em reatores nucleares.
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(d) (e) (f)

Figura 6.6: Comportamento das particulas em diferentes instantes de tempo colori-
das pela posicao inicial no leito para o caso 1.
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6.4.2 Dinamica das bolhas

Para acompanhar as bolhas formadas, isosuperficies de fracao volumétrica de
sélidos igual a a, = 0,3 foram geradas. As Figuras ¢ apresentam
estas isosuperficies e um plano central colorido pela fragao volumétrica de sélidos
em diferentes instantes de tempo apds a velocidade minima de fluidizacao ter sido
atingida para os casos 1, 2 e 3, respectivamente. Apesar da escolha deste valor de
fracao volumétrica para acompanhar as bolhas ter sido arbitrario, a analise realizada
com valores de o, = 0,25 e o, = 0, 35 retornou o mesmo comportamento das bolhas.

Conforme esperado para um leito fluidizado a gés composto por particulas do
grupo D de Geldart (vide secao , a formacao de bolhas é observada desde o
momento que a velocidade minima de fluidizacao é atingida. Para os trés casos
analisados, a expansao do leito se inicia de forma bastante impulsiva, levando a um
consideravel fluxo ascendente de particulas, fenomeno muitas vezes observado para
particulas do grupo D de Geldart (DAVIDSON et al., 1985).

Bolhas com formato eliptico se formam no centro do leito, forcando as particulas
na sua parte superior a se moverem para cima. Devido a coalescéncia, estas bolhas
crescem conforme avangam no leito e tomam a forma de um pistao momentos antes
de romper a superficie do leito. Conforme as particulas que foram arremessadas
voltam ao leito, um regime estavel de fluidizacao borbulhante se estabelece.

Com o aumento da velocidade do gés na entrada, maior o volume ocupado pelas
bolhas e maior o aumento da altura do leito. Na velocidade mais alta, fica dificil
identificar as bolhas como entidades individuais, visto que regioes de fragao de vazio
elevada conectam a entrada a parte superior do reator.

Para a menor velocidade de gés, os eventos de estouro das bolhas sao bem defi-
nidos, lancando uma pequena porcao de particulas para cima quando ocorrem. Ja
para a velocidade mais elevada, a definicao da interface do leito se torna pouco clara,

e particulas sao transportadas para regioes mais elevadas do reator.
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Figura 6.7: Isosuperficies de fra¢ao volumétrica de sélidos igual a oy, = 0,3 para o
caso 1.
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Figura 6.8: Isosuperficies de fra¢ao volumétrica de sélidos igual a oy, = 0,3 para o
caso 2.
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Figura 6.9: Isosuperficies de fracao volumétrica de sélidos igual a oy, = 0,3 para o
caso 3.
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6.4.3 Altura do leito

Apesar da analise visual das particulas e bolhas ter retornado o comportamento
reportado na literatura para leitos fluidizados, optou-se por realizar uma analise mais
quantitativa. A andlise da altura do leito fluidizado reflete a flutuagao caracteristica
de leitos fluidizados borbulhantes e fornece informagcoes indiretas da movimentagao
das bolhas.

A altura média das particulas em cada instante de tempo, (z,), foi calculada
conforme sugerido por GOLDSCHMIDT et al.|(2002) como:

) = Zlk\fc QXp.k Zpk
Zk “ ok

onde a,j ¢ a fracao volumétrica da fase particulada no elemento k, 2, é a altura

(2p

(6.1)

do centrdide do elemento k£ e N,. é o numero de elementos da malha.

A Figural6.10|apresenta a evolugao temporal das alturas médias adimensionaliza-
das pela altura inicial do leito para cada um dos casos analisados. Em concordancia
com estudos publicados na literatura (BUSCIGLIO et al., 2009; PEPIOT e DES-
JARDINS, 2012) e com os resultados observados com a visualizagao das bolhas,
tanto a altura média do leito como as flutuacoes de altura do leito aumentam com
a velocidade do gés.
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Figura 6.10: Evolucao temporal das alturas médias adimensionalizadas pela altura
inicial do leito para os casos 1, 2 e 3.
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6.4.4 Perda de carga

As Figuras [6.11], [6.12] e [6.13] mostram a comparacao da perda de carga entre os

dois pontos de medicao obtida numericamente através do acoplamento CFD-DEM

(curva continua) a cada passo de tempo do solver de CFD (1,0 x 1073s) contra
o valor médio obtido experimentalmente (curva tracejada) para o caso 1, caso 2
e caso 3, respectivamente. Em cada um dos gréaficos, a linha pontilhada vertical
marca o instante de tempo em que a velocidade minima de fluidizacao experimental

¢ atingida.

Caso 1

104

103

g
g 102
10? . =
—— Simulacgao
---- Experimental
........ Umf Exp
10° :
0 2 4 6 8 10

Figura 6.11: Comparacao da perda de carga obtida na simulacao com a experimental
para o caso 1.

O comportamento flutuante das medicoes de pressao em leitos fluidizados do tipo
borbulhante foi capturado pela simulagao, que oscila em torno de um valor médio.
A capacidade do modelo em capturar a transicao de regime no leito fica evidenciada
ao se comparar a linha de perda de carga versus tempo com a linha que demarca a
velocidade minima de fluidizacao experimental.

A perda de carga média entre os dois pontos de medicao foi calculada através
da média aritmética entre os valores da perda de carga no intervalo de tempo de 2's
a 10s, ou seja, do momento em que a velocidade final é atingida ao ultimo instante
de simulagao. A concordancia entre a perda de carga experimental e a perda de
carga média para as trés vazoes de gés estudadas, apresentada na Figura [6.14] é
consideravel. Conforme observado nas andlises instantaneas, o erro de predicao da

perda de carga aumenta com a vazao de gas.
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Caso 2
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Figura 6.12: Comparacao da perda de carga obtida na simulacao com a experimental
para o caso 2.

Caso 3
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Figura 6.13: Comparacao da perda de carga obtida na simulacao com a experimental
para o caso 3.
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Figura 6.14: Comparacao entre a perda de carga média no leito obtida numerica-
mente com resultados experimentais.

A Figura [6.15] apresenta a comparacao da perda de carga entre os dois pontos
para os casos 1 e 4, ou seja, para a menor velocidade de gas com as formulagoes
padrao e aprimorada com pontos obtidos a cada passo de tempo do solver de CFD
(1,0 x 1073s), enquanto que a Figura apresenta a comparacao da média da
perda de carga entre os tempos 0,2s a 10,0s para os mesmos casos. Como as
propriedades do gas nao sao alteradas com a temperatura, era esperado que a perda

de carga fosse muito semelhante entre os casos 1, 4, 5 e 6.
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Figura 6.15: Comparagao entre a perda de carga leito obtida numericamente usando
as formulagoes padrao e aprimorada com resultados experimentais (casos 1 e 4).
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Figura 6.16: Comparacao entre a perda de carga média no leito obtida numerica-
mente usando as formulacoes padrao e aprimorada com resultados experimentais.
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6.4.5 Distribuicao da fase sélida

Para andlise do comportamento médio da fracao volumétrica das particulas no
leito, o dominio foi discretizado em regioes idénticas a malha utilizada. A fragao
volumétrica de particulas foi calculada para cada instante de tempo. Em seguida, a
fracao volumétrica média entre 2s e 10s foi obtida através da média aritmética dos
valores médios instantaneos da fracao volumétrica.

A fracao volumétrica média é apresentada em um plano central na Figura |6.17
para o caso 1. Como as bolhas ascendem pela regiao central do leito, carre-
ando as particulas, conforme analisado na secao [6.4.2] a fragdo volumétrica média
de particulas ¢é inferior nesta regiao quando comparada com a fragao volumétrica
proxima as paredes. As bolhas coalescem ao subir no leito, formando pistoes, que
estouram ao chegar na superficie, fazendo com que a fragao volumétrica média di-

minua conforme se caminha da base para a saida de gas.

Figura 6.17: Fracao volumétrica média das particulas entre 2s e 10s em um plano
central para o caso 1.

6.4.6 Distribuicao de velocidade da fase sélida

Em todos os casos estudados, um padrao de recirculacao dupla foi observado.
As particulas sao carreadas na parte superior das bolhas de gas ao longo da area
central do leito. Ao atingir o topo, as particulas se deslocam para as laterais do

leito e em seguida seguem uma trajetéria descendente acompanhando as paredes,
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retornando para a regiao central ao atingir a regiao inferior e recomecando o ciclo.
O mesmo padréao foi encontrado no trabalho de |[LUO et al.| (2015)).

A Figura [6.18| apresenta os vetores de velocidade das particulas localizadas no
centro do dominio em dois diferentes instantes de tempo com a menor velocidade

de gés, onde é possivel observar o padrao de recirculacao dupla.

Figura 6.18: Velocidade das particulas na regiao central para o caso 1.

Para andlise do comportamento médio da velocidade das particulas no leito,
foi adotada a mesma discretizacao do dominio utilizada no célculo da fracao vo-
lumétrica média. A velocidade média das particulas em cada um desses elementos
em cada instante de tempo foi calculada através da média aritmética das velocidades
das particulas pertencentes ao elemento. Em seguida, a velocidade média de cada
elemento entre 2s e 10s foi obtida através da média aritmética dos valores médios
instantaneos.

A Figura[6.19 apresenta a velocidade vertical média das particulas em um plano
central para o caso 1. Em concordancia com a observacao visual da dinamica do leito,
a regiao central do leito tem valores positivos para a componente z da velocidade,
enquanto que as regioes mais distantes do centro possuem valores negativos.

A Figura [6.20] apresenta o comportamento médio da velocidade horizontal das
particulas. Ao subirem no leito, as particulas sao lancadas contras as paredes assim
que as bolhas estouram a interface. Estas entao descem pelas laterais até a regiao
das base, onde sao succionadas para o centro. Este comportamento é refletido nos
padroes em direcao a periferia no topo e em dire¢ao ao centro na regiao préxima a
base.

A Figura [6.21] apresenta a componente da velocidade na profundidade do leito.
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Figura 6.19: Velocidade vertical média das particulas em um plano central para o
caso 1.

Figura 6.20: Velocidade horizontal média das particulas em um plano central para
o caso 1.
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A velocidade na direcao y nao apresenta nenhum padrao especifico, de forma que

seus valores médios sao quase nulos.

Figura 6.21: Velocidade y média das particulas em um plano central para o caso 1.

A fim de comparar quantitativamente a velocidade das particulas em cada um
dos casos com os dados experimentais de velocidade vertical e horizontal, 5 regioes,
com as mesmas dimensoes reportadas pelo NETL, foram demarcadas para o calculo
das velocidades médias no tempo, conforme a Figura [6.22|a).

Em seguida, a velocidade média instantanea das particulas em cada regiao, v,

foi calculada conforme a Equagao [6.2}

(6.2)

onde N, ¢ o nimero de particulas em cada instante de tempo no volume k e v,
é a velocidade de cada uma dessas particulas. A Figura[6.22b) mostra as 5 regioes
coloridas pelo valor da velocidade média das particulas no tempo t = 7s para o caso
1. A velocidade média instantanea em cada regiao foi entao promediada entre os
instantes 2 a 10s para os casos 1, 2 e 3.

Os perfis de velocidade vertical média sao apresentados na Figura para os
casos 1, 2 e 3. O perfil de velocidade vertical é similar para os trés casos, exibindo
valores positivos na regiao central, onde as bolhas carreiam as particulas para cima,
e valores negativos nas regioes préoximas as paredes, por onde as particulas retornam
para preencher a regiao vazia. A magnitude da velocidade aumenta com o aumento

da velocidade de entrada do gas devido ao maior arrasto das particulas.
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Figura 6.22: Velocidade das particulas na regiao central para o caso 1.
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Figura 6.23: Velocidade vertical média das particulas para cada velocidade de gas
estudada.
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A Figura [6.24] apresenta os perfis de velocidade horizontal média para os casos
1, 2 e 3. Novamente, perfis semelhantes sao encontrados para as trés vazoes de gas

estudadas, com particulas se movendo das paredes em direcao ao centro do leito.
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Figura 6.24: Velocidade horizontal média das particulas para cada velocidade de gas
estudada.

Cabe ressaltar, que ao contrario do esperado para uma geometria e injecao
simétricas, um perfil assimétrico foi observado nas simulacoes, em especial para
o caso de maior velocidade (caso 3). Isso pode ser um indicativo que o tempo de
simulagao utilizado no célculo das médias temporais nao foi suficiente.

A Figura [6.25] compara os perfis de velocidade vertical média com os resultados
experimentais para os casos 1, 2 e 3. Os perfis obtidos numericamente apresentam
a mesma tendéncia dos perfis obtidos experimentalmente, com velocidades positivas
no centro e negativas nas regices proximas da parede. A concordancia entre os resul-
tados numéricos e experimentais para os casos 1 e 2 é satisfatoria, enquanto que para
o caso 3 as discrepancias sao maiores e magnitude da velocidade é superestimada
na simulacao.

Algumas hipdtese sao levantadas para explicar a diferenca. A primeira é a de
que, como a velocidade das particulas é funcao da quantidade de momentum trocada
com a fase fluida, os resultados sugerem que a forca de arrasto deve ser menor e o
uso de outras correlacoes de arrasto pode sanar esta diferenca. A segunda ressalva
¢ que a malha utilizada nas simulacoes ¢ relativamente grosseira. E possivel que
o uso de uma malha mais refinada nas paredes capture melhor a camada limite e
reduza a velocidade da fase particulada nesta regiao, aproximando os valores dos
resultados experimentais. Por fim, é preciso lembrar que o distribuidor de fluxo

de gds nao foi incluido nas simulagoes. A condicao de contorno utilizada foi a de
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velocidade uniforme ao longo da secao inferior no canal. Isso pode ter uma influéncia
significativa sobre os perfis e portanto uma simulagao incluindo o distribuidor na
geometria pode reduzir as discrepancias nos perfis de velocidade.

Finalmente, a Figura apresenta a comparacao dos perfis de velocidade ho-
rizontal para os casos 1, 2 e 3 com os resultados experimentais. A diferenga das
velocidades horizontais obtidas numericamente e a experimental sao maiores do que
as diferencas encontradas para a velocidade vertical. Como pode ser percebido a
partir dos dados experimentais, ocorre uma inversao no sentido da velocidade hori-
zontal conforme se aumenta a vazao de gas. Isso sugere que a posic¢ao onde foi feita a
medicao destes perfis se localiza na faixa de transicao do sentido da velocidade mos-
trada na Figura [6.20] Esta inversao nao foi percebida nos resultados numéricos. O
fato das medidas terem sido feitas nesta regiao de transi¢ao faz com que um pequeno
deslocamento desta regiao para cima ou para baixo cause uma grande diferenca nas
velocidades. Essa sensibilidade em relacao a posicao nao é percebida nos graficos de
velocidade vertical. Como pode se ver na Figura [6.19] um pequeno deslocamento

na posicao nao causaria uma grande variacao no valor da velocidade.
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Figura 6.25: Comparacao dos perfis de velocidade vertical para os casos 1, 2 e 3 com
os resultados experimentais.
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Figura 6.26: Comparacao dos perfis de velocidade horizontal para os casos 1, 2 e 3
com os resultados experimentais.
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6.4.7 Analise da temperatura das particulas

A Figura [6.27] mostra as particulas coloridas pela temperatura em diferentes
instantes para o caso 4 (caso usando a formulagao aprimorada sem termo fonte de
energia) enquanto que a Figura apresenta os mesmos instantes de tempo para
o caso 6 (caso usando a formulac¢do aprimorada com termo fonte). No primeiro se-
gundo de simulacao, a fluidizacao é iminente e as particulas se encontram na mesma
posicao em que estavam no inicio da simulagao. Somente as primeiras camadas pos-
suem temperatura inferior ao restante do leito devido a troca de calor com o gas
que entra no leito a 10°C. Este gas se aquece e nao consegue trocar calor com as
particulas posicionadas mais altas no leito.

Apébs o processo de fluidizagdo comecar, estas particulas que estao na base do
leito e possuem temperaturas inferiores sao lancadas para posigoes mais altas no
leito. Novas particulas sao succionadas para a regiao da base e entram em contato
com o gas frio que entra no leito, seguindo a dinamica detalhada na secao |6.4.1]
Esta mistura e agitacao resulta em uma distribuicao de temperatura relativamente
uniforme ao longo do leito apds alguns segundos, ressaltando umas das principais
vantagens do uso de reatores nucleares do tipo leito fluidizado.

A temperatura final do leito com termo fonte de energia é, conforme se esperava,
maior do que a temperatura final do leito sem geracao de energia.

A Figura [6.29 mostra a evolugao da temperatura média ao longo do tempo para
os casos 1 e 4 (casos sem termo fonte, usando a formulagao padrao e a formulagao
aprimorada, respectivamente). A Figura apresenta a evolugao da temperatura
média do leito para os casos 5 e 6 (casos com termo fonte, usando a formulacao
padrao e a formulagao aprimorada, respectivamente). Tanto para os casos que pos-
suem o termo fonte de energia quanto para os casos sem termo fonte, a temperatura
média das particulas é inferior nas simulagoes usando a formulagao padrao do que
nas simulagoes usando a formulagao aprimorada. Este comportamento era esperado
visto que na formulagao aprimorada a temperatura na superficie das particulas é in-
ferior a temperatura média e portanto a transferéncia de calor com o fluido é menor
quando comparada com a formulacao padrao. A diferenca entra o valores médios
é pequena e vai aumentando conforme o tempo passa. Casos com particulas com
condutividade menores ou velocidades mais elevadas evidenciariam esta diferenca
pois o niumero de Biot seria mais elevado.

A Figura [6.31] apresenta as temperaturas maximas e minimas das particulas
a cada instante de tempo para os casos 1 e 4 (casos sem termo fonte, usando a
formulagdo padrao e a formulacdo aprimorada, respectivamente). A Figura m
apresenta a evolucao das temperaturas maximas e minimas para os casos b e 6

(casos com termo fonte, usando a formulagao padrao e a formulagao aprimorada,
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Figura 6.27: Temperatura das particulas no caso 4.
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Figura 6.28: Temperatura das particulas no caso 6.
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respectivamente). Tanto nos casos com termo fonte quando no sem termo fonte,
as temperatura minimas obtidas com o uso da formulacao padrao sao inferiores as
temperaturas minimas obtidas com a formulagao aprimorada. Esse comportamento
é também esperado visto que na formulacao aprimorada a troca de calor entre o
fluido e particulas é reduzida pois a temperatura da superficie se aproxima mais da
temperatura do fluido do que na formulacao padrao.

Em relagao ao comportamento da temperatura maxima nas Figuras e a
seguinte hipdtese foi formulada para explicar a inversao observada nas curvas: como
o fluido troca menos calor com as particulas na regiao préxima a entrada quando a
formulagao aprimorada é adotada, no inicio o gas consegue chegar com temperaturas
menores em regioes mais altas do leito, resfriando mais as particulas do que o caso
com a formulagao padrao. Mais adiante no tempo, entretanto, como a formulagao
aprimorada faz com que se troque menos calor do que a formulacao padrao, as curvas
se invertem e a formulagao aprimorada passa a apresentar valores maiores para a

temperatura maxima, condizente com os valores de temperatura média e minima.

50

—— Padrao sem geracao de energia

----- Aprimorada sem geracao de energia
48

46

42

Temperatura média [°C]

40

38 S
0 2 4 6 8 10
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Figura 6.29: Comparagcao entre a temperatura média no leito sem geracao de energia
usando as formulagoes padrao (caso 1) e aprimorada (caso 4).
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Figura 6.30: Comparacao entre a temperatura média no leito com geragao de energia
usando as formulagoes padrao (caso 5) e aprimorada (caso 6).

Figura 6.31: Comparagao entre as temperaturas minima e méxima no leito sem
geragao de energia usando as formulagoes padrao (caso 1) e aprimorada (caso 4).

122



Figura 6.32: Comparacao entre as temperaturas minima e maxima no leito com
geracao de energia usando as formulagoes padrao (caso 5) e aprimorada (caso 6).

A Figura [6.33| apresenta a distribuicao de temperatura das particulas para dois
instantes de tempo para os casos 1 e 4 (casos sem termo fonte, usando a formulagao
padrao e a formulacao aprimorada, respectivamente). A Figura a apresenta a
distribuicao de temperatura das particulas para dois instantes de tempo para os casos
5 e 6 (casos com termo fonte, usando a formulagao padrao e a formulagao aprimorada,
respectivamente). Como era de se esperar, a distribuicao vai se estreitando conforme
se avanca no tempo para o caso sem termo fonte, para ambas as formulagoes. No
tempo tendendo ao infinito, todas as particulas estarao com a mesma temperatura
do fluido.

As observagoes realizadas anteriormente para as temperaturas minimas e
maximas podem ser visualizadas novamente nestes graficos. Aos 5s, temperatu-
ras maximas maiores sao encontradas na formulagao padrao do que na formulagao
aprimorada, em concordancia com a hipotese levantada anteriormente. Maiores tem-
peraturas maximas e minimas sao encontradas para o ultimo instante de simulacao

usando a formulacao aprimorada do que usando a formulacao padrao.
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Figura 6.33: Densidade de probabilidade de temperatura usando as formulagoes
padrao (caso 1) e aprimorada (caso 4) no leito sem geragao de energia.

Figura 6.34: Densidade de probabilidade de temperatura usando as formulagoes
padrao (caso 5) e aprimorada (caso 6) no leito com geragao de energia.
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6.4.8 Analise da temperatura do gas

A Figura [6.35] mostra a temperatura média do fluido na saida para os casos 1,
4,5 e 6. Como esperado, a temperatura do fluido para os casos com termo fonte é
maior do que a temperatura nos casos sem termo fonte ja que a temperatura das
particulas é maior e portanto maior a quantidade de calor trocado entre fluido e

particulas.
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Figura 6.35: Temperatura média do fluido na saida para os casos 1, 4, 5 e 6.

A Figura[6.36] apresenta a temperatura média do fluido na saida assim como um
ajuste linear das temperaturas para os casos 1 e 4 (casos sem termo fonte) apos
a chegada a velocidade final do gés (2s). A Figura m apresenta a temperatura
média do fluido na saida assim como um ajuste linear para os casos 5 e 6 (casos
com termo fonte) ap6s a chegada a velocidade final do gas (2s). Como a formulagao
aprimorada permite que as temperaturas na superficie das particulas sejam inferiores
as temperaturas superficiais no caso com a formulagao padrao, a troca de calor com
a formulagao aprimorada é inferior, fazendo com que a temperatura do gas seja
inferior na simulacao com a formulagao aprimorada, conforme pode ser verificado
nas curvas de ajuste linear na Figura para o caso sem termo fonte, e na Figura
[6.37 para os casos com termo fonte.

As grandes flutuacoes observadas nos graficos e representam a passagem
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da gas proveniente das bolhas, que trocou menos calor com as particulas.
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Figura 6.36: Temperatura média do fluido na saida assim como um ajuste linear
das temperaturas para os casos 1 e 4.

Comparando os resultados obtidos para as temperaturas das particulas e do
fluido nos casos com e sem termo fonte usando a formulagao aprimorada e a for-
mulacao padrao, observa-se que a resisténcia interna da particula altera os resultados
de transferéncia de calor entre particulas e fluido. Caso as simulacoes fossem rodadas
por tempos mais longos, estas diferencas entre as temperaturas médias calculadas
usando os modelos de parametros concentrados padrao e a formulagao aprimorada
proposta seriam ressaltadas.

Um caso com numero de Biot mais elevado (reduzindo-se a condutividade das
particulas) evidenciaria ainda mais a diferenga entre a formulacao de parametros
concentrados padrao e a formulacao de parametros concentrados aprimorada pro-

posta no presente trabalho.
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Figura 6.37: Temperatura média do fluido na saida assim como um ajuste linear
das temperaturas para os casos 5 e 6.
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Capitulo 7

Conclusoes e Sugestoes

7.1 Conclusoes

O acoplamento CFD-DEM com a formulacao aprimorada para a conducao de
calor na particula esférica foi apresentado em detalhes. Esta formulacao é baseada
em aproximacoes do tipo Hermite para as integrais que definem a temperatura média
da particula e permite que a temperatura na superficie seja diferente da temperatura
média da particula.

Os testes simples mostraram que o acoplamento DEM-CFD proposto esté cor-
retamente implementado. Os processos de troca de quantidade de movimento e de
transferéncia de calor entre a fase fluida e a fase particulada foram validados através
da comparacao com resultados analiticos ou empiricos.

Os testes envolvendo a transferéncia de calor entre a fase fluida e as particulas
mostraram que a simplificagdo de temperatura uniforme na particula (adotada na
formulagao de parametros concentrados classica) leva a erros consideraveis no calculo
da temperatura da particula e na quantidade de calor trocada com o fluido conforme
o numero de Biot aumenta. Mesmo para nimeros de Biot ligeiramente maior que
0,1 a diferenca é perceptivel.

A concordancia entre os resultados analiticos e os obtidos usando a formulacao
aprimorada sao notaveis, indicando que esta abordagem ¢é promissora para modela-
gem de sistemas em que a condutividade da particula é baixa ou particulas nao tao
pequenas sao adotadas.

O acoplamento CFD-DEM foi entao utilizado para modelar um leio fluidizado
borbulhante com particulas do tipo Geldart D. Trés diferentes velocidades do gas
foram estudadas e casos com e sem geragao de energia interna nas particulas foram
avaliados. Os comportamentos das particulas e das bolhas foram avaliados qualita-
tivamente e estao em linha com os resultados reportados na literatura para este tipo

de leito fluidizado.
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A misturacao rapida das particulas, caracteristica deste tipo de leito, foi eviden-
ciada ao se acompanhar a posicao das particulas deste o momento inicial. A relagao
entre a altura do leito e a vazao de gas refletiu o comportamento reportado na li-
teratura. A metodologia empregada para o acompanhamento das bolhas mostrou
que o acoplamento proposto foi capaz de reproduzir o comportamento caracteristico
destas neste tipo de leito fluidizado.

Os resultados numéricos de perda de carga e velocidade foram comparados com
dados experimentais, mostrando boa concordancia. A andlise da velocidade das
particulas mostrou a capacidade do modelo proposto de refletir o padrao de recir-
culagao dupla reportado na literatura para este tipo de leito. Os perfis de velocidade
vertical sao qualitativamente concordantes com os perfis obtidos experimentalmente.

Os resultados confirmam a abordagem CFD-DEM proposta como uma alterna-
tiva adequada para a modelagem da fluidodinamica de reatores nucleares de leito
fluidizado, capaz de fornecer informagoes detalhadas sobre o comportamento do re-
ator durante a operacao, partidas e em casos de acidentes.

Os resultados para as temperaturas das particulas e do fluido nos casos com e sem
termo fonte usando a formulacao aprimorada mostraram que a resisténcia interna
da particula pode alterar significativamente os resultados de transferéncia de calor
entre particulas e fluido (assim como na transferéncia por condugdo no contato).
Tempos mais longos de simulagao ou a escolha de um caso com numero de Biot
mais elevado ressaltariam as diferencas entre as temperaturas médias calculadas
usando os modelos de parametros concentrados padrao e a formulagao aprimorada
proposta.

A formulacao de parametros concentrados aprimorada proposta neste trabalho
¢ bastante adequada para o uso em acoplamentos CFD-DEM, visto que adiciona
somente uma variavel ao estado das particulas e utiliza uma relagao simples para
relacionar as propriedades do material com as variaveis resolvidas. Dessa forma,
esta formulacao pode ser eficientemente incorporada ao fluxo de trabalho de um

solver de DEM tipico, levando a resultados fisicos mais consistentes.

7.2 Sugestoes para trabalhos futuros

Baseado nos resultados obtidos neste trabalho, sugestoes para trabalhos futuros

sao discutidas a seguir:

1. Comparacao dos diametros médios das bolhas com correla¢oes empiricas

A comparacao dos diametros médios das bolhas para diferentes vazoes e a

concordancia com correlagoes empiricas de previsao do diametro destas bolhas
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nao foram estudadas e ficam como sugestoes de pds-processamento para as

préximas etapas.

. Implementacao de novas leis de arrasto

A super estimativa da magnitude da velocidade pode estar relacionada a super
estimativa da forca de arraste entre particulas e fluido obtida com a lei de
arraste de Huilin & Gidaspow. Sendo assim, as leis de arrasto como Di Felice
(DI FELICE] 1994) e Koch & Hill (KOCH e HILLL 2001)), ambas também
vastamente adotadas em simulagoes numéricas de leitos fluidizados, podem

ser implementadas.

. Inclusao do distribuidor de gas

Outra possibilidade para as discrepancias nos perfis de velocidade vertical e
horizontal pode ser explicada pelo uso de uma malha grosseira na regiao de
entrada e préoxima as paredes. Sendo assim fica como sugestao para préximos
trabalhos simular este leito incluindo o distribuidor de gas na entrada, usando

uma malha mais refinada.

. Avaliacao da influéncia do raio de promediamento

Na etapa atual nao se avaliou a influéncia do parametro raio de redistribuicao
dos termos fontes e da fragao volumétrica, ra, no comportamento do leito e

perda de carga, sendo uma etapa pendente do estudo.

Além disso, um novo processo de redistribuicao da fragao volumétrica e dos
termos fontes de momentum e calor que leve em conta a distancia das células
em relacao a célula central estd sendo implementado e deve ser aplicado a

simulagao deste leito fluidizado.

. Avaliacao do refino da malha

Apesar da malha adotada neste trabalho estar consistente com a modelagem
utilizada no acoplamento, nao se realizou um estudo da influéncia do refino de
malha nos resultados. Dessa forma, préximos trabalhos devem avaliar deste

mesmo leito para diferentes valores de Ax, respeitando o critério de Ax >
1
107\ 3
(Tﬂ) *dp.
. Analise da flutuacao de pressao

Seria interessante analisar a flutuacao de pressao no dominio frequéncia
(andlise de Fourier) ou no dominio tempo x frequéncia (analise de ondaletas)

para comparacao com dados experimentais.

. Implementagao da uma fonte de calor variavel nas particulas
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A fim de estudar a homogeneidade da distribuicao do calor em um reator
nuclear, e o impacto da vazao de gas na taxa de transferéncia de calor, uma
fonte de calor dependente da fragao de vazio local deve ser implementada a
fim de representar a relagao entre a reatividade do reator e a expansao do leito

observada experimentalmente.

. Obtencao de dados experimentais para a troca de calor

Dados experimentais referentes a troca de energia entre particulas e fluido de-
vem ser obtidos a fim de se comparar com resultados numéricos de temperatura

do fluido e das particulas.

. Melhoria da formulagao aprimorada através de variagoes incrementais na tem-

peratura de superficie

Durante a elaboracao do trabalho, testes realizados apresentaram dificuldades
numéricas. Se identificou que esta instabilidade esta ligado ao fato de que a
variagdo da temperatura de superficie é abrupta (e instantanea). Melhorias
na formulacao proposta, alterando a temperatura na superficie de forma incre-
mental (baseada nas taxas de transferéncia de calor e propriedades do material

das particulas) serdo estudadas pelo grupo.
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