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Resumo

Trés modelos computacionais diferentes foram desenvolvidos, comparados
e analisados em func@io dos dados experimentais obtidos. Ambos 0s modelos
correlacionam transferéncia de massa e hidrodindmica para um reator “air-lift” de
“loop” externo. Um dos modelos € apresentado como Modelo de Equacoes
Empiricas (MEE), que ¢ uma combinacio de equacdes algébricas e diferenciais
ordindrias, prognosticadas por diversos especialistas em sistemas multifdsicos e
em reatores “air-lifts”. O segundo € o Modelo Deterministico Dinamico (MDD),
fundamentado nas Equacdes de Fick e Navier-Stokes e estendido para sisternas
bifasicos. O terceiro ¢ o Gitimo é o Modelo Hibride Neural (MHN) que usa
redes neurais em associagdo com as equacdes deterministicas desenvolvidas. O
primeiro depende de uma metodologia de otimizagdo integrada com as equacdes,
o segundo de condic¢bes iniciais bem definidas, enquanto que o terceiro de uma
rede neural bem treinada e de muitos dados de entrada. Os algoritmos
desenvolvidos possibilitaram entender o comportamento associado da
hidrodindmica e da transferéncia de massa para o “riser” de um reator “air-lift” no
sistema bifasico ar-dgua. As respostas dos tr€s modelos concordaram com

resultados empiricos obtidos de uma planta piloto.
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Abstract

Three different algorithm models were compared, the numerical
output analyzed and a correlation established with the experimental data.
Both models correlate mass transfer and hydrodynamic for an External
Loop Air-lift Reactor. One of them is presented as the Empirical
Equations Models (EEM), which is the combination of algebraic and
Ordinary Differential Equations (ODEs). Such equations were predicted for
air-water multiphase systems by Air-lift reactors specialists. The second one
is the Deterministic Dynamic Model (DDM). It was based on the Fick’s
laws and the Navier-Stokes equations extended for the biphasic systems.
The last one is the Hybrid Neuronal Model (HNM), which combines
neuronal network with the deterministic equations developed. The first one
depends on an optimization methodology combined with the algebraic
equations, the second one must have initial condition very well defined,
while the last one needs a network very well trained and a several entry
data. The developed algorithm allowed to improve the knowledge of the
hydrodynamic and mass transfer behaviors. Both models outputs agreed

with the empirical data obtained from a pilot plant.
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1. - Introducdo

Desenvolver modelos dinfmicos tem conotagdes tedricas, mas na verdade
existe uma importancia industrial sem precedentes. A simulacdo numérica de
sistemas multifasicos € reconhecido como uma ferramenta muito til para otirnizar
o desempenho de equipamentos em escala real. Outras possiveis aplicagdes dos
modelos envolvem novos equipamentos com novas geometrias e sistemas com
componentes mais adequados ao propdsito. Modelos dindmicos mais robustos,
podem ser empregados em um sistema de controle, melhorando o tempo de

resposta, reduzindo oscilages e aumentando a qualidade dos produtos obtidos.

Desenvolver modelos mateméticos tornou-se mais aplicado na titima década
do milénio passado, com os sistemas computacionais mais integrados, velozes e
robustos. O que era um privilégio dos grupos de mais alta tecnologia do mundo
em meados de 1980, hoje pode ser desenvolvido, de forma acessivel, por diversos
grupos de pesquisas em modelagem, simulacdo ¢ programacio cientifica. Para tal,
deve-se conhecer e ter os ingredientes certos para alcangarmos as metas propostas.
Dessa forma, a nivel de matematica aplicada, € necessario conhecer o
mecanicismo das equagbes de Navier-Stokes especificas a Quantidade de
Movimento, Transferéncia de Massa e de Energia; conhecer metodologias de
resoluc@o numérica de equagdes diferenciais ordinérias e parciais lineares ou nio
lineares, que sejam implicitas, de resolucdo computacional com  relativo
dinamismo e com erros associados despreziveis. E necessirio conhecer
metodologias como o tradicional Euler, técnicas de Diferenciacdo Finita,
Colocacdo Ortogonal, Runge-Kutta, Elementos ¢ Volumes Finitos. Por fim, €
necessario estar atualizado com as inovagdes, como redes neurais e saber aplicé-
las conforme as necessidades. Com essas “ferramentas” pode-se modelar e simular
sttuacdes tipicas encontradas em Engenharia Quimica, mas tudo isso seria invidvel
numa dimensdo de tempo adequada, se nio tivesse disponivel um computador com
tempo de processamento rapido ¢ o dominio de uma linguagem de programacio

que correspondesse com a sofisticaczo dos modelos matematicos, que fariam parte

de rotinas e subrotinas. Entdo, a nivel de informética € necessario dominar



linguagem como Fortran 77/90 e programas que suportem essa linguagem nos
sisternas operacionais atuais. Até o momento, mencionou-se meras ferramentas, ou
“ingredientes”, mas que n@o sdo a esséncia do projeto. Entra-se, agora, nas
particularidades, que envolvem o assunto que seré abordado na fntegra. Entre essas
particularidades, ¢ desenvolvimento deste projeto engloba uma especialidade de
equipamento industrial: os reatores “air-lifts” (ALRs), 0s quais abrangem sistemas
multifdsicos tipo gas-liquido e reacOes de oxidacdo de primeira ordem ou pseudo
primeira ordem. Essas particularidades irdio transformar as equacdes matematicas
conforme o design do equipamento e seus parmetros de projeto; conforme as
caracteristicas do sistema multifasico como: propriedades dos componentes
(difusividade, viscosidade, kla) e as forcas de interacfio (gradiente de pressdo,
forca de arraste, forca de massa agregada, forca de Basset, forgca Magnus e a forca
de soerguimento de Saffman) e conforme os parfimetros cinéticos (temperatura,

concentragdo, taxa reacional e ordem da reacao).

Até esse ponto, percebe-se que mencionou-se assuntos que foram
previamente estudado, o que mostra que sustentar o projeto de pesquisa em bases
literarias consolidadas e em pesquisas precedentes €, também, de fundamental
importancia. A Figura 1 mostra de forma esquemaética as etapas necessdrias para o

desenvolvimento deste Projeto.

A - Desenvolvimento do Projeto
B - Revisio Bibliogrifica

C - Particularidades do Projeto
D - Equagtes Modelos

E - Ferramentas Computacionais

Fig. 1.1 - Abrangéncia dos assuntos no projeto.



1.1}~ Objetivo

O objetivo desta tese se enquadra em propdsitos bem definidos como:

L. Desenvolver modelos de hidrodindmica integrados com transferéncia
de massa para o sistema multifdsico ar-dgua em reatores tipo “air-
1ift” de “loop™ externo.

II. Desenvolver trés modelos integrados, distintos. Um Modelo de
Equagdes Empiricas, (MEE) estruturado por correlacdes propostas na
literatura, Um Modelo Deterministico Dindmico (MDD) transiente e
bidimensional e um Modelo Hibrido Neural (MHN), que envolve
equacdes deterministicas associadas a redes neurais.

II.  Desenvolver programas especificos para cada um dos modelos.

Iv. Comparar os resultados e o desempenho dos modelos entre si e com
os resultados experimentais obtidos por Camarasa, et al (1999).

V. Avaliar a hidrodindmica e a transferéncia de massa no “riser” a partir

dos resultados gerados pelos programas.

O desenvolvimento dos modelos foi segliencial e o éxito do
desenvolvimento de um novo modelo dependeu da boa preciséo dos resultados do
modelo desenvolvido previamente. Assim, numa primeira etapa foi desenvolvido o
Modelo de EquacGes Empiricas (MEE), esse modelo engloba diversas correlagdes
que caracterizam a hidrodinimica e a transferéncia de massa para ¢ reator em
questido. Essas equacOes foram levantadas na revisdo bibliogrifica e serfo
mencionadas posteriormente. Numa segunda etapa, desenvolveu-se o Modelo
Deterministico Dindmico (MDD) suportada pelo MEE e por equagdes diferenciais
parciais estendida para sistemas multifasicos. Por sua vez, o Modelo Hibrido
Neural (MHN) foi estruturado pelas EDPs que caracterizavam a hidrodindmica no
MDD e pela rede neural feedforward tipo MLP (Multy Lavyer Perceptron). As

variaveis de saida da rede definem a transferéncia de massa no modelo.



1.2) ~ Organizacdo da Tese

No Capitulo 2, foram descrito os fundamentos teéricos da tese que abrange
as peculiaridades do reator estudado, os fendmenos de sistemas multifdsicos, que
ocorrem nos reatores “air-lift” e a dinfmica do processo. Além disso, neste
capitulo € descrito passo a passo as equagdes modelos da hidrodindmica e
transferéncia de massa usados nos programas desenvolvidos e os fundamentos de

redes neurais.

No Capitulo 3, a revis@o bibliografica ¢ feita em ordem cronoldgica e €
segmentado conforme o assunto: reatores multifasicos; modelos hidrodinimicos e

de transferéncia de massa ou redes neurais.

A metodologia desta tese € descrita no Capitulo 4. Neste Capitulo,
comentou-se sobre as medicdes experimentais realizadas anteriormente. Em
seguida, descreveu-se 0s programas desenvolvidos para os trés novos modelos
(MEE, MDD e o MHN) para cada um deles foi proposto uma seqiiéncia de
célculo, englobando todas as equaces especificas, além de um algoritmo que

corresponde a l6gica do programa.

Os resultados desses programas e as devidas analogias foram dispostos no
Capitulo 5, neste capitulo as consideragdes e particularidades sdo comentados. Os
resultados dos trés modelos s3o comparados entre sf e a performance da
simulagio numérica avaliada. Por fim, os avangos e o desenvolvimento que esta
tese proporcionou além das sugestdes de trabalhos futuros sdo descritos no

Capitulo 6 dessa Tese.



2. - Fundamentos Teodricos

2.1) - Reatores Multifdasicos - Colunas Aeradas

Reatores aerados de agitacdo continua sdo os mais comuns dentre 0s reatores
multifasicos. No entanto, este tipo de reator nao fornece todos os requisitos para as
mais variadas possibilidades existente na inddstria e outras séries de reatores
foram amplamente desenvolvidos com a finalidade de complementar ¢ otimizar a
producio de diversos produtos. Dentre essas gamas de reatores multifdsicos, as
colunas de bolhas foram desenvolvidas para se obter, principalmente, uma
solubilidade maior de um componente na fase liquida. Isso é possivel devido a
altura avantajada da coluna. A geometria caracteristica, também proporciona um
tempo de residéncia maior da fase dispersa. Outros como 0s reatores tipos “air-
lifts” com “Joop” externo ou “loop” interno, sdo bem semelhantes a coluna de
bolhas. No entanto, os “air-lifts” sdo mais eficientes pois possibilitam uma
recirculagdo continua da solugfio. Em ambos, o fluxo da mistura € gerado pela

ascensio das bolhas.

Tanto nas colunas de bolhas quanto nos reatores “air-lifts”, o sistema
multifasico industrialmente mais comum € ¢ sistema bifasico gis-liquido, em que
componentes na fase gasosa passam para a fase liquida para reagirem com outros
componentes presentes nesta. As colunas aeradas sdo empregadas, principalmente,

para oxidag8o, hidrogenacio, cloracio, fermentacio e tratamento de efluente.

Os reatores “air-lifts” caracterizam-se pela auséncia de partes mecinicas
moéveis € por serem de construcdo industrial simples, apresentando boa
transferéncia de calor e de massa. Requerem baixa quantidade de energia em sua
operagdo e podem ser construidos em pequenas dreas, devido a grande relagio da
altura/diametro. Apesar disso, sdo dificeis de dimensionar por causa da
complexidade do comportamento hidrodindmico. Isso torna a predigdo da taxa de

aeracdo {volume de gis presente na fase liquida pelo volume total da dispersio)



fundamental para um bom dimensionamento e uma boa modelagem para este tipo

de reator.

Os reatores “air-lifts” (ALR) mais simples

sdo constituidos por secOes denominadas:

“riser”, “downcomer”, “distribuidor”, zonas

de mistura e separacio gasosa. (Fig 2.1).

A- "Downcomer”

B- Zona de Mistura

. s C- Distribuidor (“Sparger™)

* D- “Riser”

E- Zona de Separacio gasosa

SRR R

s

Fig. 2.1 - Se¢es de um “airlift” de “loop™ externo.

O “riser” ¢ a zona mais importante do reator. E onde ocorre a transferéncia
multifisica dos componentes e onde se iniciard a reacio quimica, quando o
sistema for reativo. Como se pode observar pela Figura 2.2, uma coluna de bolhas
$6 € constituida de uma zona de aeracdo, Essa observacio € bastante valida para
modelagem, pois pode-se considerar em algumas situagdes, que o comportamento
hidrodindmico do “riser” no reator “air-lift” seja semelhante a de uma coluna de

bolhas.

O “downcomer” € um prolongamento de circulacfio descendente do liquido
dispersante. Esta zona diferencia os tipos de reatores “air-lifts”, que podem ser de

circulagdo interna ou externa.

A zona de mistura, como sugere, mistura a solu¢fio em circulagdio com o gas
proveniente do distribuidor. A zona de separagfio gasosa € o local, que separa o gés
que ndo foi transferido para a fase dispersante no topo da coluna do liquido que é

redirecionado para 0 “downcomer”.



O coeficiente de reten¢ao gasosa (taxa de aeracfio) e a velocidade de liquido
vio depender da vazio de gés injetado, geometria do reator, caracteristicas do
fluido, dos coeficientes de transferéncia de massa e térmico, da cinética reacional
do meio, do tempo de residéncia das bolhas e principalmente do tipo de
distribuidor (dispersor ou “sparger’) usado. Isso ird definir o regime
hidredindmico no interior do reator, que pode ser homogéneo, pseudo-homogéneo

ou heterogéneo.

Coluna de Bolhas Air-lift de Ajr-lift de
Simples circulagio interna circulagdo
externa
Gés Gds Gis Gi
: s [ Lig. *7;5 <+ 1 wes * Lig. Epsl® Lig
o0 4 d

O dug
O‘?{Kgﬁ”a
0@
e
oo
O
(]
020
2

: » |
Q =]
il i ; b
Lig € & Lig € pe¥ Lig. €] S
X A A A
Gés Gas Gis Gis

Fig. 2.2 - Representaco esquematica das colunas aeradas mais comuns.

e Regime homogéneo: As bolhas e a taxa de aeracfo sio radialmente uniforme,
e os efeitos de coalescéncia e dispersdio sdo minimos. As velocidades que
detém este regime sio da ordem de 5 cm/s.

e Regime pseudo-homogéneo: E uma trapsicio do homogéneo para o
heterogéneo. Existem variedades distintas de bolhas ¢ uma periodicidade no
fluxo.

* Regime heterogéneo: Coalescéncia e disperséio sdo claramente observados. A
reten¢Ao gasosa torna-se radialmente nitida. A variacdo radial das velocidades

e da retenciio gasosa gera células de circulagdes no interior da coluna.



A alta recirculag@o do ALR estabiliza o fluxo interno e ameniza a variagio
brusca nos perfis de taxa de aeracio das zonas de transicao (Fig. 2.3). Além disso,
a recirculag@o do ALR predispdem uma abrangéncia da velocidade do liquido e
gas, maior do que das colunas de bolhas. (Fig. 2.4), o que proporciona maior

utilidade a nivel industrial.

Homogéneo Transigdo Heterogéneo

Coluna de Bolhas

AIERANNNR Alr'iift

Taxa de Aeragéo (g)

>

Velocidade Superficial de Gas (V)
Fig. 2.3 — Perfis do coeficiente de retengfio gasosa para coluna de bolhas e reator

“air-lift” (Snape e et al 1995)

V), (mfs)

1,0- [ [I]]] ALR
0.8 BC

NN .
0 1 2 3 4 5
V,, (ms)

Fig. 2.4 — Regides de utilizacio de reatores “air-lifts” (ALR) e colunas de bolhas

(BC) com relagfio a velocidade liquida (vi) e gasosa (v,). (Merchuk, 1986).



Além destes dominios, o regime turbulento e néo homogéneo nao possibilita
um estado estacionario efetivo, que ¢ muito importante se o controle operacional
for suportado por modelos estaciondrios. A limitacdo do dominio de utilizacdo
dos reatores da Figura 2.4 mostra claramente a importancia de desenvolver
modelos transientes {dinidmicos) frente aos modelos no estado estacionario. Os
modelos dindmicos com solugdo em tempo real proporcionam resultados
imediatos ¢ precisos, independente das oscilagdes de velocidade esperadas num
regime turbulento. Assim, um controle com modelos em Tempo Real atuaria
instantaneamente ¢ com oOtima eficiéncia num sistema reativo com maior

rendimento em fluxos instiveis (além do dominio).

2.2) - Consideracées Preliminares sobre a Hidrodindmica em Sistemas

Multifdsicos.

Para aplicacOes em tempo real € necessario, que além de uma boa descrigdo,
o modelo apresente solugdes confidveis e rapidas. Isto pode requerer o
agrupamento de certos fendmenos, levando a uma redugio na dimensionalidade ou
na complexidade das equacdes, assim como o desenvolvimento de algoritmos de

solucio eficiente e o emprego de métodos numéricos adequados.

Nas simulacdes € importante considerar a dinimica do fluxo bifasico e o
comportamento do fluxo transiente, levando em conta as propriedades do reator, ¢

a transferéncia de massa e térmica que é de interesse do engenheiro quimico.

Na literatura, a aproximac¢do mais comum usada nas simulagdes do fluxo
dindmico dos sistema bifésico l{quido-gés, consiste em considerar o deslocamento
liquido e gasoso num Gnico estado homogéneo. Essas simplificagdes, assim como
as consideracdes que serdo comentadas, irfo facilitar a resolugio numérica sem

desfalcar os resultados em termos de precisio.

Em colunas de bolhas, o fluxo heterogéneo € representado por um padrao de
fluxo circulatério instavel, caracterizado por uma velocidade liquida de circulagfo.

J4 no reator “air-lift”, o fluxo ¢ representado pelo modelo Drifi-Flux (Anexo 4).



Para diferenciar o fluxo entre a coluna e o “air-lift”, um critério simplificado
proposto por Verlaan et al (1989}, baseia-se na velocidade superficial liquida e a
velocidade de circulagdo do liquido. Se a velocidade de circulagio do liquido
exceder a velocidade superficial do liquido, entido haverd uma transicao do tipo de
fluxo uniforme do ALR (reator “air-lift”) para um fluxo heterogéneo da coluna de

bolhas. (CB)

A velocidade do liquido e a retencio gasosa local (taxa de aeragio) podem
ser previstos através da equacdo 2.1 e da equacio do modelo do fluxo bifésico de
Zuber ¢ Findlay (1965). (Eq. 2.2)

L L
[ge(z)de-[ge(z),d=( 1)K, ] (Eq. 2.1
o o

A equaclio anterior fez parte das rotinas desenvolvidas, no capitulo 3. Esta
equagdo representa o balango de momento num ALR, em que o membro esquerdo
caracteriza a forca motriz, enquanto o membro a direita representa a forca

resistiva, gerado pela perda de carga e a forga de atrito.

A equag¢io modelo 2.2, assume “plug flow” na fase liquida, levando em
conta um fluxo n3o uniforme e uma distribuicdo do gds “hold-up” (taxa de

aeracio) axial.
Ve = C(Vgs + Vi) + Vo (Eq. 2.2)

Se v for aplicado em fungio de vg + vis entdo vV p.. e C podem ser obtidos.
Se o fluxo do regime mudar, haverd uma relacido ndo linear entre a velocidade
gasosa € o fluxo total (vg + vi). Este comportamento 86 € previsto, em ALRs.
Numa coluna de bolha, o modelo de Zuber e Findlay nfio € vélido pois o fluxo
bifisico heterogéneo induz células de circulacio instdveis, que n3o podem ser

representadas por um parametro de distribuicio Unico. (Fig. 2.4)
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Em contrapartida, Joshi e Shah (1981) introduziram um modelo que prevé a

velocidade de circulacdio (vic) do liguido nas células de circulagdo (Eq. 2.3)

Vie= L18 [g.D.e(vs-v )] (Eg. 2.3)

Essas células de circulagio geram um gés “hold-up” 170% maior para a

Coluna de Bolhas do que para o ALR.

A eq. de Zuber e Findlay s6 é valida até um valor méximo de fluxo total (v
+ vis). Apds isto, haverd um desvio gradativo de tendéncia, que caracteriza a
mudanc¢a de regime. A equacio de Joshi ¢ Sharma prevé fluxo heterogéneo numa
coluna de bothas, quando a velocidade interfacial ou *slip” (v;) for maior que a
velocidade de uma bolha dnica em um meio infinito (v p ).

Conforme a equacdo 2.1, o coeficiente de atrito € um dos parimetros de
balanco que fez parte de algumas rotinas computacionais desenvolvidas.
Geralmente, este pardmetro mantém-se constante e independente da velocidade do
liquido e variagdes do gas “hold-up”. Mas, para um fluxo alto de gis, o

coeficiente de atrito tende a dimninuir com o aumento de velocidade.

No ALR, o fluxo liquido relativamente alto na regido do “riser” suprime a
existéncia de células de circulagBio. A transicdo entre o fluxo de um ALR e um
fluxo semelhante a da coluna de bolhas pode ser esperado quando a velocidade
liquida superficial (vi) € aproximadamente igual & velocidade liguida de

circulagdo (v ).

Ap06s uma determinada velocidade gasosa nenhum regime permanente pode
ser obtido para uma coluna de bolhas uniformemente aerada. Apés muito tempo,
observa-se uma tendéncia de formacio de um fluxo ascendente no centro da
coluna com alta retengio gasosa ¢ um fluxo descendente nas paredes, com uma

retencdo gasosa local baixa.



Geralmente, o fluxo muitifédsico é modelado por sistemas de equagdes de
Navier-Stokes numa representacao euleriana, enquanto o movimento gasoso €
modelado por equagbes separadas da continuidade. O sistema de equacdes de
Navier-Stokes pode ser aplicado também para fluxos bifdsicos se a proporcdo dos
elementos da fase dispersa for pequena e se ndo influenciar demasiadamente na
densidade do fluido. O momento das particulas ou bolhas poderdo ser desprezados,

e a densidade e viscosidade ser tornardo efetivas, o que resultaria na equagdo 2.4 e

equacdo 2.5.
0
L v(ov)=0 (Eq. 2.4)
ot
dpv
ﬂé,.;m+v.(pvy)z—Vp—§-V-T+pg (Eq. 2.5)

Nestas equagdes, v € o vetor velocidade, g € aceleracéio gravitacional, p a

pressdo e T € o Tensor tensdo que engloba a viscosidade efetiva.

Existern véarios métodos para resolucao de sistemas bifdsicos dinimicos. O
que diferencia um método de outro € a forma como estes s@o abordados. Entre as
metodologias mais comuns aplicadas, a metodologia Euler-Euler e Euler-

Lagrange, se destacam nas simulagOes multidimensionais.

A metodologia Euler-Langrange, é usada frente a metodologia Euler-Euler.

O emprego destes modelos dependerfio de como a fase dispersa € tratada.

No modelo Euler-Lagrange, fase liquida-gasosa € considerada pseudo-
homogénea ¢é considerada. Isto significa que o fluxo de bolhas se movendo na fase
continua, deve ser obtido através da resolugdo da respectiva equagido de

movimento.



No modelo de Euler-Lagrange, cada bolha é modelada no seu percusso na
coluna. O modelo hidrodinamico aceita a incorporacao de transferéncia de massa
com ou sem reagfio quimica, coalescéncia e redispersdo. JA no Euler-Euler, o
modelo global € mais simplificado ja que os cilculos e demanda computacional
dependerio unicamente dos elementos de volume considerado e ndo no nimero de

bolhas.

O modelo Euler-Euler trata a fase dispersa como se fosse pseudo continua,
assumindo que cada elemento de volume finito do dominio espacial, contivesse
uma fra¢do de retencdo (€) na fase continua e outra na fase dispersa. As equagoes
de movimento sdo derivadas das equactes de massa e momento para um elemento
de volume. As formulacBes Euler-Euler consistem da equag@io de Navier-Stokes

para fase gasosa e liquida, em que assume-se :

+ CondigGes isotérmicas.

* Densidade liquida constante.

¢ Densidade gasosa descrita pela lei do gas ideal.

s Nenhuma consideracio de turbuléncia.

¢ Bolhas pertencentes a uma Unica classe que retém massa enquanto estiverem no
dominio bifasico. Isto significa que, colescéncia e redispersdo s@o negligenciadas.

As interacOes entre as duas fases serdo descritas por uma forca interativa.

As equagOes da continuidade e de Navier-Stokes aplicadas a metodologia
Euler-Euler, englobaria a retenc¢iio gasosa e as forcas iterativas interfaciais. Assim
nenhuma transferéncia de massa é considerada entre o gis e o liquido. E as

equactes fundamentais 2.4 e 2.5 tormar-se-ao as Eq. 2.6 ¢ 2.7 .

oeE.p,) -
%51‘ 4V (g p, Y, )=0 (Eq. 2.6)
NE PV, ) ~ - = s+ F

kaz‘k V(€0 VY, )=,V T, -6, Vpte, p,ELF, (Eq.2.7)
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A unica diferenga entre as duas fases é que o sinal do termo forca F, €
positivo para a fase gasosa e negativa para o liquido. O primeiro termo no lado
direito da Gltima equagdo considera a transferéncia de momento molecular no

fluxo laminar, em que:

T =W (VV, + Vv, ) (Eq.2.8)

Se bolhas de massas diferentes tiverem que ser consideradas, entdo as
equacgDes da continuidade e balango de momento sdio necessérias para cada classe
de bolhas. A modelagem do sistema multifasico gas-liquido pode ter como

fundamento o equilibrio de forgas entre as fases continuas e dispersas.

Uma fase estitica estd sob influéncia unicamente da pressdo e forga
gravitacional. O fluxo ao redor da bolha gera variacio na tensdo cisalhante ¢ na
pressdo. A resultante destas variagbes ndo sdo consideradas com detalhes no

modelo de fluxo, mas abordadas com relativa precisdo em parametros empiricos.

As forcas de interacfo interfacial ( forca de arraste, forga de massa agregada,
forca de Basset, forca Magnus e a forga de soerguimento de Saffman) sdo os
componentes da For¢ca Fy , que estdo incluidos na equacio 2.7. Usualmente, trés
contribuicdes diferenciadas para forca interfacial sdo consideradas: a forca de

atrito, a forca de massa agregada e a forga Magnus.

For¢a de atrito: Uma bolha que se locomove através do liquido, terd sua
velocidade reduzida pela forca de atrito. Essa forca € a predominante, € muitas
vezes a Unica considerada. A forga de atrito € particularmente usada em situagbes
que o fluxo € uniforme e em condi¢bes sem aceleracdo. Se as bolhas sdo
aceleradas, entdo o liquido ao redor serd acelerado também. Pontos tipicos que

ocorrem mudanca no fluxo, estdo na entrada e saida do riser de um ALR.

I4



Forca de Massa Agregada (Added Mass Force): A forga de atrito € aplicada para
regime de fluxo homogéneo sem aceleracdc. Mas se as bolhas sfo aceleradas
relativamente ao liquido, entio parte do liquido serd acelerado também. Como
mencionado, as regides de um ALR gue sofrem acelera¢io, e estdo sob influéncia

desta forca em particular, se encontram na parte superior ¢ inferior do reator.

Forca Magnus : Se uma particula de superficie rigida se move num fluxo n2o
uniforme, entdo podera induzir uma rotagdo que causa uma forca adicional de
interagio perpendicular a direciio do fluxo. Essa forca é denominada de forca

Magnus. Esta forga € a responsavel pelo acimulo de bolhas no meio da coluna.

Normalmente, o balan¢o de momento para fase gasosa € considerado apenas
no seu estado quase permanente. Devido a sua densidade pequena, a forca de
inércia das bolhas de gas pode ser ignorada em relagBo aos outros termos no
balanco de momento 4 baixa e média pressdo. A forca de massa agregada, também
¢ desprezada, ja que se assume que a velocidade “slip” entre as fases € constante.
Isto nZo € normalmente verdadeiro para regides onde o fluxo liquido muda a sua
direcdo como voértices e no final e inicio do ALR. A forca Magnus também ¢
ignorada, j4 que a sua importdncia para bolhas que nZo tem uma superficie rigida

nio esta clara.

Se a forca de atrito, forca Magnus e a forca de massa agregada forem

desprezadas, o balanco do gés se transforma numa relagio bem conhecida.

Vg =V + Vslip (Eq29)

onde a velocidade interfacial ou “slip” entre as duas fases € assumida constante, ou

calculada do gradiente de pressio com um coeficiente de atrito.



2.3) - Consideracées Preliminares sobre a Transferéncia de Massa em

Sistemas Multifdsicos.

O estudo de transferéncia de massa em reatores “air-lift” e colunas de
bothas, € fundamentado para miltiplas fases. O fluxo de massa que migra de uma
fase para outra pode ser calculado a partir das resolucio das equagdes de Fick para
determinada condicdo. O fluxo molar ou madssico depende do coeficiente de
difusdo e da espessura do filme interfacial entre as bolhas e a fase liquida. No
entanto, € impraticavel a medicio da espessura do filme, que muda regularmente
conforme uma série de parametros. Se a espessura ndo pode ser medida, entdo o
fluxo ndo pode ser calculado, a0 menos que suposi¢des venham a ser feitas.
Assim, a Teoria do Filme de Whirman nfo € diretamente usada nos modelos
matemadticos. Uma modificacdo pritica e mensuravel, consiste em agregar o
conceito de resisténcia & transferéncia de massa, que pode ser definido pelo
Coeficiente de Transferéncia Global de Massa (K;). Esse coeficiente estd
correlacionado com o coeficiente de transferéncia da fase gasosa (k) e da fase
liquida (k;). Ambos relacionam-se com a resisténcia a transferéncia que o filme
exerce nas respectivas fases. E 6bvio que tal resisténcia depende da espessura do

filme, porém isso € uma condi¢do intrinseca do coeficiente, conforme a equago:

Ki=D/§ (Eq. 2.10)

onde, D é a difusdo do soluto no dispersante (O, (Ar)-Agua) ¢ & a espessura

do filme.
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Nas medi¢des experimentais mais comuns, o coeficiente de transferéncia €
obtido do coeficiente angular no perfil de transferéncia. De fato, o pardmetro mais
significativo € o coeficiente angular, e ndo somente o coeficiente de transferéncia
de massa. O coeficiente angular eqiiivale ao Kja , em que o “a” € a drea interfacial
do sistema. Por fim, o Kja é a taxa de transferéncia de massa, que fard parte das

equacdes modelos.

Através da primeira lei de Fick, determina-se a equagdo fundamental de

fluxo melecular para peliculas, ou equagio fundamental da Teoria do Filme:

D )
jﬂS—(C’f“C*) (Eq.2.11)

O termo (C' -C") € o gradiente de concentragio gerado pela resistividade
das duas peliculas existente na face interna e face externa da bolha. A resisténcia
na face externa € definida pela (Eq. 2.12). Esse gradiente define a velocidade de
transferéncia e € eqliivalente a variacfo da pressdo parcial de equilfbrio (peg) € 2

pressdo no lado externo da interface (Eq. 2.13), como representado na Fig. 2.5:

Fluxo >
interface

bolha Peq i

liquido

pelicula gasosa  pelicula liquida
Rg=1/k, Ri=1/k

Fig. 2.5 - Representacio da interface e peliculas resistivas.

J=k(Ci- Cep) (Eg. 2.12)
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I = kp(Peg - pi) (Eq. 2.13)

Porém, nas equacdes anteriores, a concentragio ou a pressfo interfacial é de
dificil medicdo e o proximo passo seria desenvolver uma equacfio que envolvesse
a pressdo e concentracio de equilibrio, que podem ser determinadas. Unindoe a
equacdo 2.14 com as equactes 2.12 e 2_.13 e isolando a concentracdo interfacial

chega-se a equacdo 2.15:

pi= He; (Eq.2.14)

D, kppeq +kfceq
o — (Eq. 2.15)
H k,H+k,

Por sua vez, substituindo a Eq.2.15 na Eq. 2.12, determina-se o fluxo em

fungfio das varidveis peg € Ceg:

K1
prm——— e

1 1
- (p.. ~Hec, )= (c
1/k, +H/k, (Peq ~Heeg) 1k, +1/k H

*

] ~Ceg) (Eq.2.16)

sendo que, a concentracdo c* , seria a concentragio que estaria em equilibrio
com a pressdao no interior da bolha (¢* =pgo/H). Essa concentragio eqilivale a

concentracio de saturagio na fase liquida.
2.4) - Desenvolvimento das Equacées Diferenciais do Modelo Dindmico.
2.4.1) - Hidrodindmica
Como mencionado previamente, as intera¢des interfaciais e outros
fenbmenos que ocorrem no interior do reator sfo descritas pelas forcas de interacfo

como a forca de massa agregada (Added Mass Force), forga Magnus e

principalmente a forca de atrito. As duas primeiras forgas interativas, além de
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despreziveis atuam num ponto especifico do reator. Dessa forma os modelos

apresentados envolverdo unicamente a forga de atrito no modelo hidrodinamico.

Para se obter as equagdes que caracterizamm 0 Modelo Deterministico
Dinamico, € necessario adaptar as equagdes fundamentais de momento de Navier-
Stokes (Eg. 2.6) e a equacBo da continuidade (Eq. 2.7) a uma geometria
semelhante ac “riser” do reator “air-lift”. Também, deve-se incorporar nas

equacdes propostas os conceitos aplicados aos sistema multifésico.

As equagdes 2.6 e 2.7 podem ser generalizadas tanto para conserva¢do de
massa quanto para a conservacio de momento (Hillmer 1993). Assim, a equagio
2.6 tornar-se-a bidirecional e tri-dimensional para um reator de geometria

cilindrica em que os efeitos radiais devam ser considerados e cujo regime seja

transiente:
d(epd), d ia a gu?f 0@ 19 ,u 8@
W az(pé‘v k- e —(pad )+ Saz St N az — L F3
Tab. 2.1 - Equacdes modelos
Conservagcdo & ¢ Sao Eq.
Massa Total 1 o ﬁ_af?gwf %)+ ru,: = g ) M, 2.18
Momento v o1 oP 0 o Id o 2.19
=g ((~) (0, =P g U E— ) +——(T E—
- Sgssm(v vsm )Cw :{:Mk Vi
Momento v, 1 P 0 &, v, 2.20
=& (o )+ (¥l E ("Auef = )~ 2 E~
. ar" ar or r
radial 5
.4.83 Ssus(v vsus )C "‘Eg Esusc psus( vr,.ms _vr,g )*_é;g Cw iMJ. vk
Componente C 1 Ryp 221

As equacdes modelos na tabela 2.1 poderiam ser resolvidas com algoritmos

para CFD (Computer Fluid Dynamics). No entanto, estd ferramenta nao tem um
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preco acessivel no mercado, além de ndo permitirem o acesso ao codigo fonte, de
forma que os cdodigos computacionais semelhantes ao CFD podem ser
desenvolvidos por modelagem, semelhante ao desenvolvimento proposto nesta

fese.

O caso estudo desta tese envolve testes realizados em um reator “air-lift”
piloto. Analisando a geometria do reator, verifica-se que 0 eixo axial denominado
pela varidvel z nas equagdes € muito mais expressivo que a coordenada radial. Isso
possibilita a eliminac@o de todos os elementos que envolvam a coordenada radial
sem que os resultados sejam alterados significativamente. Assim, a equagio 2.17

assume uma forma mais simples:

A epd) __d Hy

2 o
—( pv @), w( =) + S, (Eq. 2.22)
ot dz

Bz

Para descrever a hidrodindmica do reator, os perfis da retencido e da
velocidade gasosa devem ser determinados. As equagdes especificas que
descrevem a hidrodinamica sdo determinadas associando a Eq. 2.22 com as

equacdes do termo fonte na tabela. (S¢)

A EDP para retengio gasosa pode ser obtida através da associagido da

equacio 2.18 com o termo fonte para Conservacido de Massa Total:

o ep( 1 a By 31
(ep;(z e __ 0 = (P L) +=(=2 agz)) "é"a( "fa )M,  (Eq.2.23)
a( &p );

m——&—)—(p&r)k +0+ J

‘a—( U ),z (Eg. 2.24)
Z

o oz 7 8

Para um intervalo de discretizacfo infimo, a densidade serd constante para
qualquer fase. Alguns autores afirmam que a variagdo espacial também € nula

(delfoz = Q) para este mesmo intervalo, no entanto, essa simplificagiio é de cardter



duvidoso e por isso nao foi adotada. Expandido a equacio 2.24 e adotando as

consideracdes comentadas acima, ter-se-a:

dJ o d’e
P{*gj‘) :_p[‘}( );5 +€( )k}”}"ﬂef( )ic (Eq 2.23)
k

(Eq. 2.26)

A equagdo 2.19 € umas das equagdes que foi usada para se determinar os
perfis axiais dinamicos. Os resultados serdo mostrados nos capitulos posteriores. O
termo Mg envolve a transferéncia de massa interfacial multifasica do sistema, ©

sinal positivo é adotado para a fase liquida e negativo para a fase gasosa.

A determinagdo da equacio do modelo para velocidade gasosa pode ser
determinado associando a Equacio 2.24 com o termo fonte para Conservacdo do

Momento Axial:

depv), 9 d #ef o apP
T—“‘a—z(pa’v)k ; _“‘““( 84, =} +£k((3;}k —(p, P, )gl+ (Eq 227)

_._a»._( E
oz Her oz rar U7 3z

av) .;.ii(ry 5“");<—£ £ v, — s 1w EM v,

Y sus
Adotando as mesmas consideracdes, em relacido a densidade e a variagido
espacial, adotadas na determinacdo da Equacido 2.24 e expandindo os termos
diferenciais, ter-se-:
2 0€ v .  Of

dv  de
P{5§;+V“é';“)=”“ﬁ( *5;*2‘#5 3 )k "'2#?;5( 2#4(5;)&(5;)& +

(gk((g—:)i _(pA psu,r)g)—gggsm(v - sus }C +M Vi (Eq 228)

Associando a Equaco 2.26 & equagfo 2.28 e cancelando alguns termos, obtém-se:
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d
95("8—:)& +(”9/{ "}/)k +nuefv( ) y/ = /)k //pv{-;(

4“2#3_{8( )k +2Juef( )k( ) ( k(( ) ~(rok psus )g) T

tsgem(v Voo JC. +A% (Eq-2.29)
d d’e av v o0 o€
pe({;)k =—p v FYE )= pvg( )A + 2au’ef£( 7 +2uef(é°z_)k('a—z')k +

P
HEN G =4~ P J) 200V v IO g s 50

Até este ponto percebe-se que a velocidade gasosa n3o depende da

transferéncia de massa, o que é fisicamente coerente.

Finalmente, a Eq. 2.30 ajustada transforma-se na segunda equacio

diferencial parcial que descreve a hidrodinamica do “riser” do reator “air-lift”.

ov Hye 9° £, * Uy v Oe
—_— me——y— )} - +2 — ) (—
(at A e v PYE A ( )k 0 3 ¢ (az h( 3z
ms(vg T Vs )Cw (Eq231)

P

Je

] oP
() (P =P )2
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2.4.2) - Transferéncia de Massa

O caso estudo industrial envolve a transferéncia de massa do soluto oxigénio
para a agua. A EDP que caracteriza a transferéncia de massa em fungdo da
concentragdo deste soluto na fase liquida e na fase gasosa pode ser obtida,
também, associando a equagdo genérica 2.21 com a equagfo 2.22, no entanto, o
termo fonte serd zero, porque nenhuma reacgio € envolvida. Desta vez, considerou-

se uma variacdo de densidade no eixo axial, aumentando o grau de complexidade
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do desenvolvimento da EDP, mas eliminando qualquer dilvida que poderia haver

em se considerar a densidade constante de uma suspensio bifasica. Dessa forma:

Hep(C) d d My oC

LB -2 (porc )+ (LX), 1o (Eq.2.32)
ot o0
aC), dej Aph @ & . d .3

o +Cp ™ reC o= afcaz(p)k plCaZ(E)k pvsaz(C)k ,Oéfaz(v}k (Eq. 2.33)

a 2

Novamente, da equagio para conservagdo de massa (Eq. 2.18):
o 9P 8 dp , oe v d’e Eq. 2.34
(g =P (S P, M,

Associando 2.33 com 2.34:

a(c:')k a{}ucp/(gk (C?;_?’__ﬂ,:?g/wqo/éwcﬂa
(Eq.2.35)
—ac (p)k mG(E) - pvea(C)k i/mk

a(s)a(r:)% (C)

Tyl e
AC) de 9 Fe)oCc) d%C)
+Cu —~-M C= el C 236
Ep——= ” o Eaz( Doty Fa—— +€ P A (Eq )

A equacio acima refere-se a concentracio de oxigénio na fase lquida. Como
se pode observar, a variacéo da densidade no eixo axial do reator ndo influencia na
transferéncia de massa e portanto o mesmo resultado seria obtido se fosse

considerado a densidade constante.

AC), _

8(8)8(C‘)+ (C), Cu o ML
ot

.uef
C
( b [ ko It g0 07 e

(Eq.2.37)




O termo wp nido tem sentido fisico para transferéncia de massa, ji que
representa a viscosidade cinemdtica, que quantifica a resisténcia ao escoamento.
Porém este termo pode ser substituido pelo coeficiente de dispersio que tem o

mesmo modulo e caracteriza a resisténcia a transferéncia de massa.

o C d D d(e)d(C ? z
RO e e e R
z 7z

M,C
ot oz ot

- (Eq.2.38)
dz gp

Porém, o modelo baseado nas correlagdes empiricas, que serd comentado
posteriormente, determina a razdo molar de oxigénio da fase gasosa. Por este
motivo desenvolveu-se mais uma EDP em func@o da fragio molar de oxigénio na

fase gasosa, que por sua vez pode ser convertido facilmente para razao molar.

Através das equacdes dos gases ideais e a lei de Dalton da pressio parcial,
obtém-se uma equacfo tradicional que caracteriza a concentragio de um gas na

fase gasosa.

C = ywP/RT (Eg. 2.39)
A varidvel concentragdo, se desdobra em duas outras: pressido e fracao

molar. A pressdo n#o pode ser considerada constante devido a altura hidrostatica

do reator, e por influenciar diretamente a concentragéo.

Desenvolvendo a equacdo de transferéncia de massa a partir das equacdes

2.38 e 2.39, para a fase gasosa obtém-se:

A¥P), v B D Ae)¥yP)  F(yP), yPD ¥Fe MP (kg 40
2

= —(yP) +
RT0t RT 9z YEh RT&I 9z oz dz° RTe o7 RTep

Expandindo os termos com derivada simples e invertendo o sinal do termo

My, que para fase gasosa € negativo:
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D P (), —
Iy dz " 9z /s € (azf ST

E em seguida expandindo os termos com derivada dupla e dividindo por P:

ya(P)g+a(Jf)g __wa ] D 0e, 0P _dy

s i Y o f ) e [ Y e - P
Por or Paz( e vaz(y e PE[ az(y 8z+ az)jg+ (Eq.2.42)
D dvoP 0°P orPdy _d'y., D o’s. M,y
= [t =t P ] (),
P[az 0z 7 d9z° 9z dz ot /s (822 ) £p

A variacg#o da pressdo € desprezivel com o tempo (dP/dt = (), enquanto que a
variagciio manométrica ou a perda de carga (dP/dz) é constante no eixo axial, e

portanto a derivada da perda de carga serd nula ( d?P/dz’ = 0).

ay) wa 0 D d. oP _ody
—tme e ([P ) -y o —(y—+P=)], +
al‘ Paz( )g vaz(y)g PE[aZ(yaz az)]g (Eq243)
D wap Pdy 0y, D e, M
P ozoz ozdz 97 °F g 9% e
E por fim rearranjando:
Av)y yypgl0e,20P 0
ot =l +D(£82+Paz)jaz e
(Eq.2.44)

As equagdes 2.26, 2.31 e 2.44 foram usadas para calcular os perfis de

retengdo, velocidade gasosa e a fracdo molar do soluto oxigénio respectivamente.

As equagdes foram discretizadas e todos os termos da equagdo foram

determinados conforme a posi¢ao no eixo axial e no tempo.



2.4.3) - Termo de Transferéncia de Massa (My)

O termo de transferéncia de massa incluido nas EDPs 2.26 e 2.44, indicam a
taxa de soluto que € transferido da fase gasosa para liquido mediante a uma

resisténcia interfacial,

O termo de transferéncia de massa (MC/p)y € representado pelo fluxo normal

determinado na equacgdo 2.11:

(MC/p)y = 2 Jia; (i = componente) (Eq. 2.45)

Portanto para a fase liquida o termo seré:

(MC/pj, = Kia (C*- C.y) B (Eq. 2.46)

O coeficiente global da fase liquida & aproximadamente equivalente ao
coeficiente de transferéncia da fase liquida k;. Substitui-los, evita associar o termo

kp, que € de dificil determinac@o.

No caso estudo proposto, supde-se que a concentracio de saturaco ndo seja
nunca atingida (c* = 0) e que a diferenca de potencial quimico seja 0 méximo,
pelo simples fato de haver uma renovacao da fase liquida muito antes de atingir o
equilibrio; pelo fato de haver um volume consideravel de liguido em relagio ao
gés, ou pelo fato de haver uma reacio quimica vigorosa que consuma o oxigénio
muito antes de atingir o equilibrio. Para a situac@io em especial, a primeira op¢ao

foi adotada, visto que n#o se consideron nenhuma rea¢io no sistema.
Para a fase gasosa, a equacfo 2.46 nio pode ser usada, jA que € especifica

para a fase liquida. Para transforma-la, deve-se acompanhar o desenvolvimento da

equacio 2.44. Se C ndo fosse transformado em frag@o molar deste o inicio, O termo
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(MC/p) teria que ter side multiplicado por RT e dividido por P para chegar a

equacio 2.44. Assim sendo:
(My/p)y = Kpa (0 - Coy) RT/P (Eq.2.46)

Por sua vez, a concentragio de oxigénio no amago da fase liquida, estaria em

equilibrio com urna presséo parcial de equilibrio (pi*).
(My/p), = Kra (pi*/H) RT/P (Eq.2.47)

E por fim:

(Eq.2.48)

(My/p) = (Kra/H) () RT

2.5) - Redes Neurais

2.5.1 ) - Consideracdes Preliminares

A rede neural ou o conexionismo € um ramo da ciéncia cognitiva, que se
caracteriza por possulr uma grande capacidade de armazenar informagdes
relevantes, pelo potencial analdgico e reconhecimento de objetos e padrdes. O
funcionamento das redes neurais nido € suportada por modelos 16gicos os quais néo
dependem de nenhum conhecimento fenomenoldgico interna do processo, de
modo que tal abordagem se torna interessante quando as regras de um processo
ndo sdo deterministicas ou s3o muito complexos como problemas que envolvem
variavelis nédo-lineares. Tais problemas podem ser resolvidas com redes neurais,
pois os neurbnios artificiais apresentam respostas ndo-lineares e sfo altamente
conectados, podendo mapear com preciséo uma relacdo estimulo-resposta. Redes
neurais apresentam maior robustez frente a problemas com varidvels que
envelvem ruidos e redundéncia de dados. Resumindo, redes neurais sdo técnicas

computacionais relacionadas a inteligéncia artificial, que possui um modelo
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matematico inspirado na estrutura neuronal de organismos inteligentes. Chifra
(1992) fornece uma descrigio geral sobre redes neurais, tendo em vista suas

caracteristicas principais € sua aplicagdo.

Outra facgdo da ciénceia cognitiva € 0 sisterna especialista, que se suporta em
algoritmos matematico, Iégicos e que geram um Gnico conjunto de resposta pelo

truncamento de modelos matematicos.

A aplicacio de redes neurais artificiais possuem altas taxas computacionais,
robustez ¢ uma grande tolerincia a falhas devido a representacio distribuida. As
redes apresentam habilidades de se adaptarem e continuarem a aprendizagem para

melhorar o desempenho.

As arquiteturas neurais sao tipicamente organizadas em camadas, com

unidades que podem estar conectadas as unidades da camada posterior. (Fig. 2.6)

camadas Intermedidrias

Fig. 2.6 — Organizagdo das camadas

Usualmente as camadas sao classificadas em trés grupos:

. Camada de Entrada: onde os padrées s@o apresentados a rede; seriam 08

dados iniciais que interferem de forma mais relevante no resultado.
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. Camadas Intermediarias: Sio constituidas de neurdnios. Uma quantidade
maior de neurbnios diminui consideravelmente o erro de treinamento, se a rede for
treinada até um ntimero adequado de iteracdes. Porém, essa condicdo néo € linear
e o erro aumenta novamente tornando a rede sobre-parametrizada (“over fitting”).
Associado a isto, o tempo de resposta aumenta com um nuimero maior de
neurdnios. Nessa camada € feita a maior parte do processamento através das
conexdes ponderadas. Cada conex3o representa um peso que € gerado no
treinamento. Outras sub-camadas podem coexistir. O nimero de camadas internas
deve ser suficiente para atingir a precisio desejada. Se muitas sfo usadas a rede se
torna sobreajustada e perde a capacidade de generalizacio quando forem usadas

novas entradas.
. Camada de Saida: Onde o resultado final € concluido e apresentado.
2.5.2 } - Treinamento

Uma rede neural deve ser “treinada” com o intuito de adquirir um namero
suficiente de casos representativos. A resposta serd sempre o resultado baseado
nos padrdes armazenados. O treinamento é a propriedade mais importante da rede

neural, que define a forma de aprender e de melhorar o seu préprio desempenho.

A retropropagagio € o método mais usado em Engenharia Quimica para
treinamento. De forma sucinta, a rede opera em uma seqiiéncia de duas etapas. Na
primeira etapa um padrio € apresentado & camada de entrada da rede e um
resultado serd gerado na camada de saida. No segundo passo, a saida obtida serd
comparada a saida desejada para esse padrio particular. Se ndo estiver correta, o
erro € calculado. O erro ¢ retropropagado até a camada de entrada € 0s pesos das
conexdes das unidades de entrada sdo modificados conforme esse emro €
retropropagado.

n=k~1

(k) _ (k) (k=] o k)

<= ng ¥; +0, (Eq. 2.49)
par

29



v = fz: ) (Eq. 2.50)

k-1) 2

Nestas equagles, wi(k)é o peso de conex@o entre 0s nos, y; ¢ a saida do

nd j da camada anterior, 8% ¢ o biase f() é a funco de ativacdo do no.

Funcdes de ativagao de nds tipicas sdo os: “Hard Limiter”, o “Threshold

Logic” e o “Sigmoid” (Fig. 2.7).

Geralmente s3o expressos por uma funcio semelhante a gaussina, ou com

funcdes exponenciais (Eq. 2.51) e tangenciais:

1
7 )= ——————— .2.51
UETEE vy (Eq. 2.51)

A relag@io genérica entre a entrada e a saida de um né genérico, o no 1 da

camada k (vi ) € dada por:

Fig. 2.7 - Funcdes de ativag@io de né: Hard Limiter (esquerda), Threshold

Logic (meio) e Sigmoid .

Apbs ter sido definido a fungio de ativagdo, a rede € treinada variando o
nimero de iteragOes para um numero de neurdnios. O nimero de iteragdes
adequado ird gerar estabilidade e precisdo no valor do erro. Em seguida, por
tentativa e erro, avalia-se o nimero de neurdnios para que se tenha um menor

erro de treinamento para o nimero de iteragSes determinado.
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Nesta primeira etapa, varios conjuntos de pesos devem ser determinados.
Cada um dos conjuntos deve ser gerado para um ndmero diferente de neurdnios.
Numa segunda etapa, esses conjuntos de pesos devem ser validados com dados de
entradas que nido fizeram parte do treinamento. Por fim, para cada um dos
conjuntos de pesos deve se determinar qual terd menor erro de validac¢io, que € o
erro entre a saida real e a saida calculada. O nlimero de neurSnios que gerar menor

erro sera o mais adequado para ser usado no Modelo Hibrido Neural.

2.5.3) - Classificacdo

Os diferentes modelos neurais sfio caracterizados pela topologia dessas
camadas, pelas caracteristicas de nés e pela regra de treinamento. No geral,
existem duas grandes classes de redes neurais, as ‘“TFeedForward” e as
“Feedback”. Os tipos mais comuns de redes neurais pertencem ao Modo
Progressivo (“FeedForward”). Nessa classe, os dados de entradas sdo apresentados

as camadas intermediarias que geram a resposta na dltima camada.

Os tipos de redes neurais sao diferenciados pelo algoritmo de aprendizado.
Cada algoritmo tem uma seqiiéncia légica bem definida para solucionar um
problema de aprendizado. Isso ocorre quando a rede neural atinge uma solucgéo
generalizada, representada pelo conjunto de pesos, para uma classe de problemas.

Os tipos de redes neurais mais comuns estio representados na Figura 2.8.

MLP - Perceptron Multi-Camadas
FLN - Rede Link Funcional

“Feedforward” RBF - Fungido Radial Basis
(Progressivo) RNN - Rede Neural Hecursiva
“Feedbacks”

(Recorrente)

Fig. 2.8 - Classificaciio das Redes Neurais



As mais modernas ¢ mais utilizadas redes neurais sfo as redes Perceptron
Multi-Camadas (“MultiLayer Perceptron”™ - MLP), treinadas com o algoritmo de

retropropagacio. Esse tipo de rede serd usada no Modelo Hibrido Neural .

Nessas redes, cada camada tem uma fungio especifica. A camada de saida
recebe os estimulos das camadas intermedidrias € constréi o padrio que serd a
resposta. Durante o treinamento com o algoritmo de retropropagacao, a rede opera
em uma seqiiéncia de dois passos. Primeiro, um padrédo ¢ representado & camada
de entrada da rede. A atividade resultante flui através da rede , camada por
camada, até que a resposta seja produzida pela camada de saida. No segundo
passo , a saida obtida € comparada a saida desejada para esse padrdo particular. Se
esta nfio estiver correta, o erro € calculado e propagado a partir da camada de safda
até a camada de entrada, ¢ 0s pesos das conexfes das unidades das camadas

internas vio sendo modificados conforme o erro é retropropagado.

A aplicagdo de redes neurais estd mais voltada para campos em modelos
deterministicos que ndo s@o bem conhecidos. Algumas areas de processos

quimicos que utilizam as redes neurais sfo:

Modelagem de processos em geral;
Estudo de modelos dindmicos para controle;

Classificacdo de dados ruidosos;

*

Deteccdo e Diagnodstico de Falhas;

Deteccio de Caracteristicas ndo-lineares e

A A oo

Previsdo de Mercado.

Entre os itens descrito, o primeiro € ¢ segundo séo enfatizados neste projeto.

2.5.4) - Consideracdes sobre Modelos Hibridos Neurais

Os modelos hibridos neurais (MHN) consistem de uma parte deterministica

e uma outra parte associada a rede neural. Estes modelos tem melhores

desempenho que as redes neurais do tipo caixa preta, J4 que as generalizagOes €
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interpola¢des estdo limitadas as partes incertas do problema. Além disso, menos
dados sdo requeridos para o problema; sdo mais faceis de interpretar; séo
desenvolvidas mais réapidos; interpolam e extrapolam melhor e pedem ser usadas

na forma adaptativa (esforco de reestimacio menor).

A proposta de criagcdo do MHN, envelve a substituicio do modelo
deterministico para transferéncia de massa, por uma subrotina com redes neurais
do tipo MLP. Assim, o modelo descrtivo da hidrodindmica continuaria
deterministico enquanto a transferéncia de massa seria descritc por uma rede

neural do tipo MLP.

Um Modelo Hibrido Neural com estas caracteristicas, teria a vantagem de
dispensar o uso de correlacdes para sisternas multifdsicos que ndo sdo bem
conhecidos. Dessa forma, o MHN pode ser aplicado com sucesso num processo
que envolva componentes, cujos parametros de transferéncia ndo sdo bem
definidos, desde que se tenha um conjunto de dados de entrada e resultados, para

que se possa treinar a rede.

O caso estudo proposto, envolve um sistema multifdsico bem conhecido
(Sistema ar-4gua), cujo objetivo é comparar exclusivamente a performance deste

Modelo com 0 MDD e MEE e verificar aplicabilidade.

2.6) - Conclusio

Neste capitulo foram abordados os conceitos fundamentais para se
compreender a metodologia usada no capitulo 4. A discussio deste capitulo
limitou-se em: esclarecer as diferencas entre uma coluna de bolhas e um reator
“air-lift”; caracterizar os fendmenos e forcas ocorrentes na mistura multifdsica no
interior destes reatores; descrever os conceitos de transferéncia de quantidade de
movimento e massa necessdrios ao desenvolvimento dos modelos, além de
demonstrar passo a passo o préprio desenvolvimento das equacdes modelos, até

um formato que fosse adequado aos programas desenvolvidos.



Esse capitulo foi finalizado com os fundamentos de redes neurais, que s&o

necessdrios para o entendimento da metodologia

validagio, também do Capitulo 4.

usada no treimnamento ¢
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3. - Revisdo Bibliogrdfica Cronologica

3.1) - Reatores Multifdsicos - Colunas Aeradas

Os autores dos artigos encontrados da década de 60 até 80, tinham uma
tendéncia comum em caracterizar diversos tipos de colunas aeradas e propor
modelos algébricos. Esses modelos sdo constituidos porcorrelacdes empiricas
levantadas em colunas pilotos e que somente sdo validas para o sistema
multifasico em estudo. Pode-se dizer que essa tendéncia de época € iniciada por
Zuber e Findlay (1965} ao proporem modelos hidrodinidmicos, que caracterizam o
regime de fluxo com uma equacdo linear e constantes de distribuigdo. Esse
modelo, denominado Drift flux, é amplamente usado e faz parte dos fundamentos
basicos de modelagem de colunas multifasicas. Chisti, M.Y. et al, (1988),
marcaram o0 fim desta tendéncia de época, quando desenvolveram sistemas de
equagdes algébricas de balanco de energia para determinar a velocidade liquida de
circulagdo para mais de 13 tipos de ALRs. Joshi, J. B. e et al, (1990) resumiram
uma década inteira de estudos, assim como outros estudos mais importantes das
décadas precedentes, em um Review Paper que marcou a era da pesquisa em
colunas aeradas. Em meados da década de 90, as colunas aeradas eram vistas
como reatores de uso limitado, que seriam usadas somente em grande escala para
processos fermentativos microbioldgicos. Porém, novos processos multifdsicos
apareceram, ¢ alguns outros gue j& existiam, mostraram-se mais vidveis em
colunas aeradas. A partir disso, ampliou-se o leque de utilidades desses reatores e
outros estudos mais aprofundados (desenvolvimento da Fluido Dindmica
Computacional, sistemnas trifasicos, etc...) e pesquisas em outras condigdes de
operacdo e escala de projeto (mega colunas para tratamento de efluentes,
condigbes hiperbéricas, etc...) forjaram a nova tendéncia da década de 90.
Mediante a esta tendéncia, os artigos da dltima década tornaram-se mais refinados
e enfocaram detalhes operacionais. Um destes artigos é proposto por Siegel, M.H.,
et al (1994), que provam que a recirculacio de liquide € provocada pela injecéo
de gas abaixo do “riser”. O gis se separa do liquido na parte superior, provocando

uma diferenca de taxa de aeraclio e consequentemente, uma diferenga de

[45]
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densidade, o que causaria a recirculacio. Outro estudo € proposto por Hinks et al.
(1996), que desenvolveram um algoritmo para reatores “airlift” de alta circulagio,
de forma a garantir estabilidade operacional, com menor taxa de inje¢ao de ar, o

que reduz custos operacionais.

Um desses processos industriais inovadores, € descrito por Orejas. (1999),
que modela um processo industrial trifasico de clorinagéo direta do etileno a baixa
temperaturas para formacio do 1,2 dicloroetano. O reator empregado corresponde
a um ALR com um “loop” de recirculacdo externa com capacidade de 19 m’ e
uma capacidade de producdo de 54.000 ton. de 1,2-dicloroetano por ano. Freitas
et al.(1999), ja desenvolvem modelos matematicos para reatores com “loop”
externo e interno para outros sistemas trifasicos. O modelo desenvolvido
possibilita a determinag@o do gés “hold-up” local e a velocidade do liquido em
bioreatores tipo “airlift”. Dudukovic MP, et Al. (1999) fazem uma revisiao sobre
reatores multifasicos e fendmenos inerentes aos reatores trifisicos, reatores
bifdsicos com leito empacotados, colunas de borbulhamento com suspenséo e com
leitos fluidizados. Entretanto, o escopo deste projeto refere-se unicamente a
reatores multifsico tipo “airl-lift” com “loop” externo ou interno cujo modelo

dindmico simplificado deve ser aplicado.
3.2) — Modelos Dindmicos e Estaciondries para Reatores Multifdsicos.
3.2.1) - Modelos Hidredindmico

Pode-se dizer que os ALRs surgiram a partir das colunas de bolhas. Em tese,
foi um aperfeigcoamento fisico de uma coluna de bolha, mas que mudou por
completo o comportamento do fluxo interno. Resumindo, ambas sdo distintas,
apesar do ALR ser um hibrido de uma CB. Verlaan et al. (1989), comparam a
hidrodinimica de uma CB e um AL num mesmo reator, de forma que a circulagido
no “downcomer” & estrangulada continuamente até se obter um fluxo semelhante a
de uma coluna de bolbas. Este estudo em particular, foi bastante conclusivo em
relacdo aos dois tipos de reatores. Assim, mostrou-se que o gas “hold up”

{retencéo gasosa) no ALR, € determinado pela velocidade do liquido (em contraste
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com a coluna de bolhas), e se a velocidade do liquido for reduzida, o fator de atrito
e 0 gas “hold up” aumentariam. Portanto, espera-se obter uma maior retengao
gasosa para uma CB do que para um ALR nas mesmas condi¢Oes de operagio.
Essa distingfio no permite um modelo genérico para os dois dispositivos. Por 18s0,
a coluna de bolhas comporta-se conforme o modelo de circulacdo, que €
representada pela velocidade de circulagdo Hquida de acordo com o modelo de
célula de Joshi e Sharma. Ja para o ALR o fluxo ¢ melhor representado pelo
modelo “drift-flux” de Zuber e Findlay (Vide Anexo 4). Hillmer et al.(1993)
desenvolvem modelos para regime permanente bidimensionais ¢ sistema trifasico.
O modelo desenvolvido, identifica a influéncia matua da hidrodindmica e da
reacdo quimica em coluna de bolhas com sdlidos em suspensdo. A dindmica da
fase gasosa em colunas de borbulhamento € discutida com detalhes por Modak et
al. (1994). Modelos elementares classificados como de “Duas Bolhas” e de “Uma
Bolha” sdo discutidos € comparados entre si nesta publicacdo. Sokolich. e
FEigenberger (1994 ) determinam padrées de fluxos e perfis de velocidade vetorial a
partir  de modelos fluido dinimicos bifdsicos e multidimensionais. Os autores
usaram o cédigo de simulac@o numérica, chamada SIMPLER, com fundamentos
nas equacdes de Navier-Stokes e equacio da continuidade. Dhaouadi, Poncin er al
(1996) descrevem a hidrodinamica para um ALR de “loop” externo e propdem um
modelo utilizando a combinagdo de modelos elementares tipo “Plug-Flow” e
“CSTRs”. O sistema de equagdes diferenciais resultante do balango de massa nas
diversas secbes do reator sio resolvidas no dominio em tempo real usando o
programa denominado MODEST. Hudson et al (1996), desenvolvem um modelo
de predi¢@o da velocidade gasosa superficial unidimensional e estacionario para
“air-lifts” de alta recirculacio e de grande escala. Cockx et al .(1997), modelam
fisicamente um reator “air-lift” de “loop” interno e propdem relacbes com
velocidade superficial e coeficientes de perda de carga. Tais relagBes dependem do
programa de Fluido Dindmica Computacional (CFD), ASTRID, que ajustam e
determinam os coeficientes necessdrios para formular tais relactes. Sokolichin e
Eigenberger. (1997), ja desenvolveram um c¢dédigo de simulagcio numérica
bifasico, dindmico e em duas e trés coordenadas cartesianas também baseada num
sistema de equacOes de Navier-Stokes com uma representacdo Euleriana. Os

resultados numéricos sdo comparados com resultados de programas CFD como o
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UPWIND ¢ o TVD. Dhaouadi et. al. (1999}, descrevem a hidrodinimica e o
regimes de escoamento homogéneo e heterogéneo em reatores com “loop”
externo. Couvert et al. (1999) descrevem a hidrodindmica em duas fases dos
reatores retangulares tipo “air-lift” com “loop” interno em que vérios parametros
como o gas “hold-up”, a velocidade global de circulag@o, didmetros das bolhas
foram medidos e correlacionados com a velocidade superficial enquanto a perda
de carga associada aos dispersores de gds. Becker. De Bie e Sweeney. (1999)
fazem um estudo detalhado do comportamento do escoamento transiente em
colunas de borbulhamento. Dados experimentais foram levantados para validagdo
dos modelos dindmicos de escoamento propostos. O levantamento dos perfis de
velocidade bidirecional € feita com LDA (Laser Doppler Anemometry) e
posteriormente  comparado com a hidrodindmica local modelada. Estudos
numéricos e experimentais da hidrodindmica em colunas de borbulhamento
também € desenvolvida por Lain, et al (1999) que utiliza um PDA (Phase-Doppler
Anemometry) e modelos com aproximagdes de Euler/Lagrange associados as

Equacdes de Navier-Stokes sob regime turbulento.

3.2.2) - Modelos de Transferéncia de Massa

Projetos e modelos dindmicos de reatores multifasico foram caracterizados
por Oinas er al. (1992), e métodos experimentais foram desenvolvidos para
analisar a transferéncia de massa e reagcdo em sistemas bifdsicos gis-liquido e
reatores trifasicos, gés-liquido-sélido. A transferéncia de massa em “air-lift” €
detalhada por. Dhaouadi et. al. (1997). Nesta publicagdo, a modelagem nestes
tipos de reatores € feita utilizando a combinacio de modelos elementares tipo
Plug-Flow e CSTRs. Korpirjfarvi, et al. (1999), propSem modelos dindmicos para
transferéncia de massa para “air-lifts” com “loop” interno e externo, a partir de
Navier Stokes, teoria do filme de Whitman e leis de Fick. Elk et al. (1999)
desenvolvem modelos matemdticos para reatores gds-liquidos, e analisam o
comportamento da transferéncia de massa entre duas fases sob sisternas com
reagOes irreversiveis. Modelagem e simulagdo em multi-escala de reatores BC séo
discutidos por Bauer et al. (1999}, os cédigos de simulagdo envolvem

transferéncia de massa bifasico e reacfio acoplada a um modelo hidrodindmico

38



transiente. A cinética completa da sintese de metanol associada a modelos
transienies de transferéncia de massa e modelo hidrodindmico € mostrado por
Yuanxiang e Gidaspow. (1999) para sistemas trifasicos e coluna de boltha. A
hidrodindmica e balango térmico também sdo formulados em notacles de Navier-
Stokes e apresentada neste artigo. Por fim, um algoritmo de balango de massa para
o “air-lift” (planta piloto em anexo) foi publicado por Camarasa et al. (2000), cuja

estrutura € representada por Modelos de Células.

3.3) - Redes Neurais

Hoskins e Himmelblau (1988) citaram algumas aplicaces de redes neurais
no campo da engenharia quimica. Bhat, ¢ McAvoy (1989) discutem o uso de redes
neurais em modelagem de sistemas quimicos nao-lineares e a aplicacdo num
controlador de pH num CSTR em regimes estaciondrio ¢ dinfimico. Savkovic e
Stevanovic (1994) descreveram a aplicacfio de redes neurais para otimizacdo de

dados em uma produg@o industrial.

Particularmente, merecem destaques as aplicagbes de redes neurais aos
problemas de modelagem dinidmica e de controle de processos. Devido aos
problemas que surgem na resolugao de um modelo complexo em tempo real,
torna-se 1mprescindivel simplifici-lo, sem que para isso precise desprezar
pardmetros relevantes do processo, ou dados operacionais disponiveis. Uma
resposta para este tipo de problema € o desenvolvimento de um modelo hibrido
neural, que dispensaria algumas equagdes deterministicas e simplificaria a carga
de célculo computacional. No entanto, esse ndo € um caso singular de aplicagfio de
um modelo hibrido. Muitas vezes, se desconhece um modelo deterministico que
descreve um comportamento ou fendmeno, ou muitas vezes a ndo linearidade
limita um modelo deterministico. Para ambos 0s casos, tem se apelado para redes
neurais como uma metodologia pritica e funcional para situaces complexas.
Neste contexto, pode ser encontrado na literatura os mais variados casos estudos

com abordagem em redes neurais.
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Hong Te, Su; Bhat, N. e Minderman {1992) apresentaram uma discussio
sobre o uso de redes neurais de propagacdo direta para a modelagem dinimica e o
controle de sistemas de processos quimicos. Hunt et. al. (1992) apresentaram uma
discussdo sobre os principais aspectos envolvidos na utilizagdo de redes neurais
em modelagem, identificagdo e controle de sistemas n#o-lineares. Yanamoto et al.
(1993), descreveram © comportamento de um reator de sintese de amdnia via rede
neural. Chen ¢ Weigand (1994) relataram a otimizacdo dinimica de processos néo-
lineares por combinacdo de redes com matriz dindmica de controle "DMC".
Zandler e, Dittmeyer R. {1999} descreveram um modelo dinamico de reacdes
quimicas com redes neurais e modelos hibridos. Schenker et al. (1998) pré-
escreveram um sistema de controle de um reator quimico baseado em redes
neurais. Tendulkar et al. (1998) desenvolvem estratégia de controle com redes
neurais para reatores de plantas piloto de hidroxilaggo do fenol para o
dihidréxibenzeno. Maciel Filho e Aguiar (1998), desenvolveram um modelo
deterministico de redes neurais para otimizacgfio do processo industrial de polpa e
papel. S.S. Ge et al (1999) descreveram um controle adaptativo ndo linear para
serem aplicados em sistemas CSTR usando redes neurais. Jie Zhang et al. (1999)
propuseram um sistema de redes neurais para supervisionar as operagoes de um
reator para producio do PET e também para supervisionar o controle de qualidade

de reatores de polimerizacio em batelada.

Nestes trabalhos , citados brevemente, pode ser notada a versatilidade ¢ o
potencial de aplicacdo das redes neurais na modelagem e predicdo de
comportamento de processos quimicos que servem de motivagdo para o

desenvolvimento da modelagem do processo considerado nesta tese.
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4, - Materiais ¢ Métodos

A principal proposta de estudo desta tese: Desenvolvimento de Modelos
Dinamicos para Reatores “air- lift”, aliado ao Projeto Tematico: Integracio de
Processos Quimicos Continuos em Tempo Real, ¢ propor modelos integrados,
que fossem independentes de medi¢Ses experimentais ¢ que fossem baseado nos

conceitos tedricos necessarios para determinacao dos pardmetros fundamentais.

Numa primeira etapa, desenvolveu-se um algoritmo unidimensional e
bifasico (MEE) com formulagdes e heuristicas levantadas em literatura. Esse
algoritmo foi o “pilar” para o desenvolvimento de outros algoritmos dindmicos
mais complexos e robustos (MDD) e também foi a base para o desenvolvimento
do Modelo Hibrido Neural (MHN). Além de ter servido como suporte, o MEE
gerou os resultados padrdes necessdrios para comparagdo. Por fim, o MEE foi
fundamental para orientar e direcionar o desenvolvimento computacional e
certificar-se dos resultados obtidos, 0 que seria de grande dificuldade se néo

estivesse disponivel um padrio para comparagio.

4.1) - Metodolegia Experimental

4.1.1} - Reator “air- lift” Piloto de “Loop” Externo.

O reator “air- lift” da Rhodia possui medidores de pressdo e temperatura em
vérios pontos especificos (vide Anexo 1), além de um rotdmetro na tubulacio de
injecdo de gas. A recirculacdo liquida é possibilitada por uma bomba centrifuga,
enquanto a temperatura controlada por meio de trocadores de calor (refervedor e
condensador). As dimensdes do reator “air-lift” da planta piloto da Rhodia estio

no Anexo 2.

4.1.1.A) - Medicoes de Pressdo Local
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As medidas de pressdo sio feitas com sensores piezoresistivos, acopladas no
vidro do reator (4 no “riser” e 2 no “downcomer’’) e em posi¢des bem definidas. A
sua faixa de operagio € de 0 a 500 mbar, o tempo de aquisi¢do foi feito a cada 5

min e a 1Hz. O programa Labview de aquisi¢do de dados € mostrado no Anexo 3.

A taxa de retengdo gasosa local € calculada diretamente através das medicdes

locais de pressdo, pela Equacéo 4.1.
E,=]———
g 1 41
p,8Ah (Eq. 4.1)

AP, Ah € a variacio de pressdo e da altura entre 0s sensores, respectivamente.
4.1.1.B) - Determinagdoe da Vazdo e Velocidade do Liquido (vy).

Fot usado um medidor ultra-sdnico para determinagfo da vazdo do liquido.
O ultra-som € acoplado na tubulagdio de aco que conecta a saida do “downcomer”
com o trocador. Esse medidor possibilita boa precisio e reprodutibilidade dos
resultados. A velocidade superficial do liquido foi obtida através da vazdo e da

drea transversal do “niser”.
4.1.1.C) - Determinagio do Didimetro Equivalente das Bolhas.

Em sistemas com viscosidade baixa como a dgua, as bolhas ndo tém uma
geometria esférica; quando tem uma certa esfericidade muitas vezes ndo sao
uniformes. Entretanto, para efeitos de simplificacdes numéricas € necessario que
se considere a geometria das bolhas como esférica, independente do caso. Assim,
¢é necessario determinar o didmetro equivalente destas bolhas, que € o diametro
que estas teriam se a geometria fosse esférica. Um dos recursos experimentais
comuns ¢ que foi usado para determinacio do didmetro equivalente, consiste em
tirar fotografias das bolhas no “riser” com uma cimara, determinar por meio de
um programa a area de cada uma dessas bolhas e por fim calcular seu didmetro
equivalente. Para tal, utilizou-se uma camara Nikkon F90, com uma objetiva AF

Micro Nikkor 60 mm 1:2.8. O filme usado foi de ASA 800 sensivel a baixa
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luminosidade . Uma lampada de 1000 W foi usada para contrapor a iluminagdo. A
velocidade de obturacio utilizada foi de 1/1000s para baixa vazdo de gis e de

1/2000s para altas vazdes.

As fotos sdo digitalizadas, ¢ as bolhas que estdo bem focadas (estdo num
mesmo plano) recebem tratamento grafico (a sua drea recebe um tom dnico de cor)
através do software Paintshop pro 4.11. O nimero de pixels s@o contados e a area
métrica correspondente calculada através de um outro programa desenvolvido no
laboratério LSGC/CNRS/ENSIC (Nancy, Franga). Com a 4rea métrica
determinada, entdo calcula-se o diimetro equivalente e a esfericidade. (Camarasa,

2000)

4.1.1.D) - Sistemas Multifasicos Estudados.

As fases dispersantes (liquidas) usadas para os testes experimentais foram:
dgua, solucio de 4gua com 0,01% de butanol e uma mistura organica de uso

industrial.

Estudos preliminares foram feitos com agua/ar. Esse sistema foi tido como

padrao para outros estudos.

A mistura orgénica industrial, que é o foco de estudo para a Rhodia, nio €
coalescente e reage com o oxigénio, dessa forma foi usada o nitrogénio para se

preservar as propriedades do fluido.

J& o sistema butanol/dgua/ar € usado como modelo para o sistema industrial,

visto que o butanol inibe a coalescéncia.

4.1.2) - Distribuidores (Dispersores ou Spargers)

O formato, simetria dos variados tipos de “spargers” (distribuidores de
gases) sio fundamentais na definicdo do regime e padrio de fluxo das fases, assim

como a taxa de transferéncia de massa do soluto. {(Anexo 1)
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Os distribuidores de gases sdo classificados como dindmico e estético:

¢ Dindmico: sdo mais complexos que o estitico, promovem maior drea interfacial
(a) e portanto uma transferéncia de massa melhor, visto que gera bolhas menores.
A geometria destes dispersores depende da energia cinética do liquido, para

promover major drea interfacial,

s Estdtico: sdo distribuidores como placas perfuradas, espinhas de peixe
(Anexol) e jato Unico, cuja distribuicdo e didmetro de bolhas dependem dos poros
do dispersor. Quanto menor os poros (furos) maior a perda de carga, o que gera

major consumo energético do compressor e menor velocidade gasosa.

Os teste experimentais usaram trés tipos de distribuidores estéticos: Dois deles sfo
tipo espinha de peixe (12 furos x ¢ 2 mm e 72 furos x ¢ 2 mm }, que ¢ mais
comum em reatores industriais € o terceiro tipo jato Unico (1 furo de ¢ 10 mm).

Testes ndo foram feitos com placas perfuradas, visto que este sistema nédo € muito

psual na indastria.

4.2) - Modelo de Equac¢ées Empiricas (MEE)

Numa primeira etapa foi desenvolvido um modelo com todas as
pressuposicdes tedricas necessarias para formulacio de um algoritmo que gerasse
perfis dos pardmetros operacionais mais fundamentais (gds “hold-up”, perda de
carga, razio molar de soluto transferido e velocidade gasosa) que caracterizasse a
hidrodindmica e a transferéncia de massa de um reator “air-lift”. Esses perfis
mostraram-se coerente com os resultados experimentais do “airlift” piloto da

Rhodia de Paulinea para sistema multifasico em questéo.

O modelo desenvolvido € uma ferramenta confiavel para o entendimento dos
efeitos dos varios pardmetros de projeto (area, razdo altura/didmetro e volume de
reator) na circulacdo e estabilidade de um reator. Pode ser sugerido como modelo

de controle para regime estacionério ¢ pode ser usado para otimizagSes de um
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processo industrial, visando a major eficiéncia, menor escala de projeto possivel e

menor custo operacional.

4.2.1) ~ Programas Desenvolvidos

Os programas desenvolvidos foram escritos em linguagem fortran 77/90 com
suporte do programa Compaq Visual Fortran Professional 6.10, em plataforma
Windows 98.Foi desenvolvido um programa matriz com quatro outros programas
alienados como subrotinas. A nomenclatura dos programas abaixo corresponde a

sua funcdo especifica:

» reynolds.for : A funcio deste programa é determinar o Nimero de Reynolds
tedrico € a velocidade terminal das bolhas no interior do “riser” a partir das
propriedades fisico-quimicas dos dois fluidos do sistema bifdsico. A
determinacio do Numero de Reynolds tedrico e a velocidade terminal das
bolhas dependem de propriedades microscdpicas como a tensdo cisalhante
superficial (normal) (o). Os valores de Reynolds serdo wusados para
determinac@o da perda de carga local.

¢ pc_heterogéneo.for: Determina a perda de carga e o fator de atrito para os
intervalos pré-determinados no programa matriz, depende da velocidade do
liquido (v1), velocidade superficial do liquido (v;), velocidade gasosa (vg),
coeficiente de retencdio gasosa local (&), do Nimero de Reynolds previamente
calculado e das dimensdes do reator.

e fmassa.for: Determina os coeficientes de transferéncia de massa, assim como a
razio molar final de soluto residual nas bolhas. No sistema, ndo sio
considerados reagdes quimicas e¢ os cilculos dependem de uma subrotina
{dessolv.for) para resolucdo de EDOS ( Eq. diferenciais ordinarias). A
metodologia numérica runge-kutta de 4° ordem foi usada para calcular a razio
molar local. A Equacio diferencial de transferéncia de massa depende: do
coeficiente de retengdo local (g;), pressdo local (pz), dimensdes do reator (A, L),

diametro das bolhas (d.,), area interfacial (a) e condigbes de contorno.
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o riser_heterogéneo.for (matriz): Calcula os intervalos de altura e os pontos do
“riser” que corresponderfo aos valores locais. Determina a pressfio local, o gas
“hold-up” local, velocidade gasosa local e coeficientes do modelo “Drift-flux”
Por fim, o programa otimiza o perfil da razdo molar do soluto, de forma que este

seja coerente com a razdo molar estipulado no distribuidor.

Com os recursos de otimizacdo do Excel, uma planilha foi montada para
verificar os valores calculados pelo Fortran. Utilizou-se a Regra do trapézio e de
Sympson para determinar os valores da razio molar. A resolugio consiste na
integracio dos valores em intervalos definidos. O resultado fo1 bem préximo dos

valores calculados pelo programa gerado em linguagem Fortran.

O esquema mostrado abaixo (fig 4.1), indica a relagdo dos programas
desenvolvidos, que determinam as caracteristicas do modelo hidrodindmico para
um sistema unidimensional, bifdsico e estaciondrio. A numerac@o representa a

segiiéncia de célculo.

Reynolds. for
2 BE
. AN Pardmetro, constantes ou
PC heter. for condi¢des de contorno
lé 4 — Resultado do programa
A, 4
Riser_heter.for
ST s
A 4 6
T.massa.for P » dessolv.for

Fig. 4.1 - Esquema da seqii€ncia de cdlculo dos programas desenvolvidos

4.2.2) - Egquacioes Modelos

O modelo hidrodindmico proposto, baseia-se no equilibrio de momento nas
fronteiras do volume de controle. A Equacfo principal, que indica o equilibrio

entre a forca motriz e forca resistiva, € indicado pela Equagio 4.2. Nesta equagdo,
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a for¢ca motriz € a diferenca da pressdo hidrostdtica entre o “riser” e o
“downcomer”, enquantc a forga resitiva é a perda de carga originada por atrito do

fluido no reator.

L 2L d AP
[o0-e0)gdz— [ p1-e,)8dz =(—L)dz (B 42)
0 L dz

downcomer riser reator

Antes de se expor as equagdes dos modelos, deve ser esclarecido que o
sistema € razoavelmente complexo e por isso ndo pode ser modelado como todo. G
modelo hidrodindmico geral € a soma dos quatro elementos conectados: “riser”,
& ekl E1 7 . .

downcomer”, a zona de separac@o de gas e a zona de mistura. Muitas vezes a
zona de mistura e a zona de separacdo sdo desconsideradas do modelo, por ndo

alterar significativamente o comportamento hidrodinimico.

O “riser” poderia ser modelado como uma coluna de bolhas, mas os
resultados seriam imprecisos no ponto de vista hidrodinimico, ja que a principal
diferenca entre uma coluna de bolhas convencional ¢ a secio do “riser” de um
ALR, € que a faixa de velocidade liquida é de uma a duas ordem de magnitude

maior que encontrada nas colunas de bolhas. (Vide Capitulo 1).

Geralmente, o regime heterogéneo prevalece acima de uma velocidade de 5
cm/s, e h4 uma distribuicio maior de bolhas com didmetros vanados e um perfil
radial de coeficiente de retengfio. Uma consideragdo relativa ao regime de fluxo
que € evidenciado, e foi aplicado a simulac@o, € de que o regime heterogéneo
prevalece no “riser”, enquanto que no “downcomer” vigora o regime homogéneo.
(Ranade e Joshi, 1988). Entretanto, isto ndo € uma regra, j4 que um fluxo
homogéneo pode prevalecer no “riser” sob condicGes controladas de Vg, D e do
formato do distribuidor. Por outro lado, o regime heterogéneo pode prevalecer no

“downcomer” se a distribuicdo no tamanho de bolhas for muito grande.
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4.2.2.A) - Velocidade Gasosa

Seguindo a seqiiéncia de céilculo do esquema 4.1. O primeiro termo que deve
ser determinado no programa matriz, € a velocidade de gis no topo do “riser’” que
dependera das condigdes iniciais como a pressfio na superficie, uma estimativa da
razdo molar de soluto no topo e outros parfmetros secundirios, conforme a

Equacio 4.3.

G(1+Y )RT
Ap(z)

V(z)= (Eq. 4.3)

4.2.2.B) - Taxade Aeragdo - (Gds “hold up”)

Em seguida, ¢ apresentado o formalismo baseado no conceito do modelo
Drift-Flux, introduzido no Capitulo 1, e detalhado no Anexo 4, para estimar a taxa

de aeracgdo.

Em condicdes semelhantes a desenvolvida no experimento, Ranade e Joshi,
(1988 determinaram correlagOes para os coeficientes de distribuicdo, C, e C; (Eq.
4.4,45¢e4.6)

C,=2 - 1.263v; + 0.547v¢ - 0.073 v/ (Eq. 4.4)
SeCo>1.16;Co=1.16 (Eq. 4.5)
C; =03 (Eq. 4.6)

Através das equacdes  anteriores determinam-se os coeficientes de

distribuic@o a serem aplicados na Equacédo 4.7, que somente € valida para o regime

heterogéneo.
Vg
- C,(v, +v,)+C, (Eq. 4.7)
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Ja para o regime homogéneo, a correlagc@o mais adequada € a representada
pela Equacido 4.5.
V 1
Vi

EF L=y

+ 2
e, & (Eq. 4.8)

Na Equacgio 4.5 os sinais superiores se referem ao fluxo ascendente da

mistura, enguanto os inferiores se referem ao fluxo descendente.

Uma observaciio interessante do modelo Drifi-Flux € que a velocidade
superficial (v,) e o coeficiente C; sdo praticamente os mesmos. Isso é provado por
Joshi e Ranade (1990) e adotado como heuristica para o algoritmo proposto. (Eq.
4.9}

V.=, (Eq.4.9)

Para se determinar o gés “hold up”, no regime homogéneo, primeiro tem-se
que estabelecer alguma relagdo com a incdgnita v,. A Equacio de Joshi e Lali
{1984 ) possibilita a determinagio da velocidade interfacial a partir da velocidade

terminal das bolhas e o coeficiente de arraste. (Eq. 4.10, 4.11)

Vb,w
g 1.5
]+;(m‘_€§m2 (Eq. 4.10)
CD,W
d
C,_ = 8% (Eq. 4.11)
D, 2
3v,..
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Para o regime homogéneo, o algoritmo proposto pela Fig. 4.1 mudaria
sensivelmente, pois seria preciso determinar primeiro a velocidade terminal
{Numero de Reynolds) antes de se determinar o gis “hold up”, enquanto no
heterogéneo a determinacdo da velocidade terminal ndo € necessdria para os

célculos posteriores.

4.2.2.C) - Niumero de Reynolds Teorico e Velocidade Terminal das
Bolhas.

Uma forma empirica de se determinar o Nimero de Reynolds € através da
Equagdo. 4.12, porém a velocidade terminal das bolhas no meio liquido, nic foi
estimada. Esse pardmetro corresponde a velocidade que a bolha teria no meio com

o liguido estagnado no interior do reator e uma velocidade gasosa préxima de zero.

— dBVb,oo pi’

Re
U, (Eq. 4.12)

Essa velocidade terminal, pode ser prevista pelas equacdes de Grace et al.
(1976) (Eq. 4.13 a 4.18), desde que a densidade, viscosidade e tens@o cisalhante
normal estejam incluidos no dominio pré-estabelecido. Tais dominios s&o:

720<pi<1390 kg/m®, 0,001 <i<3,08 Pas e 7<o<54 N/m”.

(P~ P, )
Fo=3 P /s (Eq. 4.13)
o
N = —/iE M—0,149(___“£1___)—0.14 (Eq. 4.14)
3 0.0009 a4
J=0.94N 77 para 2 <N<59.3 (Eq. 4.15)
=3.43N 044 para N> 59.3 (Eq. 4.16)
gu(p, - p,)
M=t f (Eq. 4.17)

73
P, o
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Re = (J - 0.857) M%# (Eq. 4.18)

Com o Numero de Reynolds previsto através da Equacio 4.18, utiliza-se em

seguida, a Equagfio 4.12 para se calcular a velocidade terminal de uma bolha.
4.2.2.D) - Perdade Carga

A perda de carga depende de uma série de fatores, entre os quais estdo o
fator de atrito (f) e o coeficiente de rugosidade (e). A Equacdo 4.19, de Perry e
Chilton (1973), pode ser usada com boa precisdo para determinagao do fator de
atrito, j4 que o Numero de Reynolds foi determinado previamente conforme a

seqii€ncia de célculo proposta na Figura 4.1.

062

F= 0.0626 (Eq. 4.19)
(log. e +5.74 i

S0l 37 T R

A perda de carga depende do Fator de Atrito Multiplicativo para Duas-Fases,
("), que depende do Componente de Intensidade de Turbuléncia gerados pelas
Bolhas no fluxo bifasico (u’zyb). As equagdes 4.20 e 4.21 s#o usadas para o regime

heterogéneo.

, €, 173
uyb 20.25[gDi(Vg *;’g"l’l “‘*ggvs )] (Eq. 4.20)
g

@2 — ] Zu’,ib

n (Eq. 4.21)
L 2 Z
& S

Joshi {1983) propds equacdes similares para o regime homogéneo, que nio

dependem do Componente de Intensidade de Turbuléncia gerado peias Bolhas.



I 45 €y
@2 — + g5 2
L 8;2 f ( v, ) (Eq. 4.22)

Em seguida, a perda de carga € calculada pela expresséo 4.23, tanto para o

regime homogéneo guanto para o regime heterogéneo:

. 2fplv2:2L@2
- D L (Eq.4.23)

i

AP,

Com o gas “hold up” e a perda de carga determinada para os dois setores,
determina-se a pressio local (p,) do “downcomer” e do “riser” que comrespondem
as equacgtes 4.24 ¢ 4.25 respectivamente. Essa pressdo serd relativa 3 proxima
iteracdo ja que a pressdo local do primeiro ponto correspondera a p*, que equivale

ao p°~ nio “riser” ou p° no “downcomer”,
4.2.2.E) - Pressiao Local

A pressdo local pode ser calculado através das equagfes 4.24 e 4.25.

Z

_— dAP
Pp=P +fgpl(1—83 )dz—[ L laz
0

o\ & (Bq. 4.24)
0<z<L
. 2L 2L dAPf
P.R=D +jgpl(]—8g )dz-i—f e dz
. 2 (Eq. 4.25)

L<z<2L
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O proximo passo € calcular a razio molar do préximo ponto, ja que do ponto
2L, a razdo molar equivale a uma estimativa inicial, que serd otimizada

posteriormente.

4.2.2.F) - Transferéncia de Massa

Para bolhas esféricas a area interfacial serd equivalente a Equac@o 4.26.

(Kastanek et al., 1984).

a4 =
dB (Eq. 4.26)

A Equagio 4.27 corresponde a teoria da penetragio de Higbie e representa o

comportamento experimental observado para bolhas maiores que 2 mm.

v.D
k, = J.J3(-;}m )2 (Bq. 4.27)
b

O coeficiente de transferéncia de massa (k;) € considerado constante em
qualquer ponto do reator e para qualquer velocidade gasosa. A difusdo D € a

difusao do oxigénio (Ar) em dgua, e o denominador o didmetro médio das bolhas.

A Equagio fundamental de transferéncia de massa (Eq. 4.28), descreve o

perfil da razdo molar do soluto para pontos especificos da coluna.

dY kaH,p [ Y
= A (Eqg. 4.28)

daz G I1+Y

A EDO acima foi resolvida pelo método de integrac@o numérica de Regra do

Trapézio € de Sympson. No programa em linguagem fortran, a Equacdo foi

wn
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resolvida pelo método Runge-Kutta de 4*° ordem. Os resultados das trés

metodologias foram bem aproximados.

4.2.3) - Algoritmo para Descrigdo do “riser” (Regime Heterogéneo).

{Pz(i)J [ va) | [ 2(i) J

Van}

. Sequéncia do algoritmo

R 4......“.........1

< Segiiéneia de cdleulo
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AP{n) q————f Re, Voo l

-
Oiimizador

| ! Y(n+1) | [ RK. 4° }

a
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4.3) - Modelo Deterministico Dindmico (MDD)

SN A RN E R AR AN AR N NN N E A R C SIS S AN RN NI

Para o modelo dindmico, toda uma estrutura foi desenvolvida a partir dos
conceitos aprendidos no Modelo de Equacoes Empiricas. Neste modelo, obteve-

se perfis para o regime permanente, que atende as condigOes iniciais e finais do
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Modelo Dinamico. Assim, foi escolhido uma condi¢do de funcionamento do
Reator “air- 1ift”, cujos perfis de razdo molar, velocidade e reteng@io gasosa foram
pré definidos conforme os dados levantados nos testes experimentais. O caso
estudo proposto no programa envolve uma condi¢do real, onde inicialmente o
reator funciona em regime permanente quando subitamente a injecio gasosa é
aumentada. Apds esta perturbacdo, os perfis de transferéncia de massa e
hidrodindmica passam por transicdes € atinge um novo regime permanente, que

deve se comportar conforme a nova vazdo de gas.
4.3.1) « Metodologia Numérica

O Método das Linhas, foi o método encontrado que possui todos 0s recursos
necessarios para a resolugdo das equacdes diferencials parciais. Essa metodologia
depende da discretizagdio dos termos envolvidos ¢ das condiges de contorno
estipulados. As equacles diferencias foram transformadas em EDOs. Para

resolvé-las, utilizou-se a Metodologia Runge-Kutta Fehlberg de 5* ordem.
4.3.2) - Discretizacdo das EDPs
No programa desenvolvido, todos os termos diferenciais das varidveis €, v €

v nas EDPs, foram substituidos. Os termos diferenciais de primeira ordem foram

substituidos pela Equacdo 4.29 e de segunda ordemn pela Equacio 4.30.

0X . X(iw) - X(f—])

5 = YT (Eq. 4.29)
Z

0°X _ X(f+f)“2X{i;+X(f~i)

822 Ah2 (Eq. 4.30)



Na Equacao 4.29 e 4.30, a varidvel “X” ¢ vilida para velocidade, retencio
gasosa e a fracio(razao no MEE) molar do soluto transferido. O termo Ah, € o

intervalo entre cada ponto calculado no eixo axial do reator.

Apés serem transformadas em ODEs, as equagdes foram resolvidas pela

metodologia Runge-Kutta de 5 ordem.

A rotina Runge Kutta de guarta ordem, por exemplo, consiste em calcular

quatro constantes, ¢ determinar valores consecutivos de uma fungio y ..

K, = hf(xk’yk)

1 1
K2 = hf Xy "|""'2‘h,yk +§K1

1
K, =hf} x, +—2—h,yk +}~K2

2
K, =hf(x, +h,y, +K;)
X, =X, th
1
Vi = Vi -~2~(K1 +2K, +2K; +K,) (Egs. 4.31 a 4.36)

A func#o vi , representa as varidveis retengdo, velocidade gasosa, e a fragio
molar do soluto. A varidvel xi representa o tempo que € integrado num intervalo

h.

Nos programas desenvolvidos foram uvsados subrotinas com a metodologia
Runge-Kutta de 5° ordem, que melhora a convergéncia e a precisdo dos pontos

calculados, em relacdo ao de 4° ordem.

4.3.3) - Condigées Iniciais e Finais

As condi¢Oes iniciais, como mencionadas, serdo os regimes permanentes

obtidos em uma condi¢&o real na planta piloto. Para t = 0, os perfis de taxa de
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aeragdo, velocidade gasosa e fracio molar se comportam conforme a vazio de gas
de 17740 L/h, quando subitamente essa vazao sofre um incremento até 19664 L/h.
Para cada varidvel existe um perfil inicial e final que corresponde ao incremento
de gis mencionado. Esses perfis sdo o regime permanente inicial e final . O nicial
deve ser incorporado como dados no programa e o final deve ser calculade pelo

algoritmo do Modelo Dindmico.

4.3.3.A) - Retengdo gasosa (Gds “hold up™’}

0.27
,\026—.
%0.25— ------------- SR
& =
o 024 - - " * -
P2 0234 T .4 -
z v T w o ¥ " Qgih
2oz . m®o gt
“% 0.21 R ‘~‘ . L‘,’.+,‘% ““““““ ’17740’
C g2 ¢-* .. . W 19664 |

0.18 . : , ;

0 1 2 3 4 5

Altura hidrostatica (m)

Fig. 4.2 - Variacdo gas “hold up” devido ao incremento de vazio.

Na Figura anterior, os perfis foram obtidos dos resultados do Modelo de
Equacdes Empiricas. A partir do perfil inferior delineia-se a condigio inicial (t=0)

para a retencao gasosa através do eixo axial:

gg (1)) = 8. (1,1) = 0,0118.2z(1) + 0,1921 (Eq.4.37)

A perturbagio do sistema (incremento da vazdo) fard com que o gas “hold
up” do ponto mais préximo do distribuidor atinja instantancamente o valor final de
gas “hold up” correspondente ao perfil da vazdo de 19664 L/h. Em outras palavras,
o gis “hold up” para a posigao axial z=0 serd sempre igual para qualquer j desde

que t20(=1). Pelo grafico obtém-se esta condigdo:



£, (0,§) = 0,212 (Bq. 4.38)

Na pratica, o valor da Equacfo 4.38 poderia ser um valor “ajustado” para
melhorar a efici€ncia do reator. Assim, um suposto operador poderia regular o gés
“hold up” de forma que a vazio aumentaria ou diminuiria automaticamente. O
programa regularia a injegdo de ar no “riser” até obter os resultados desejados

apds um certo tempo.

4.3.3.B) - Velocidade gasosa

Da mesma forma, as condi¢des iniciais para a velocidade gasosa foram

determinados mediante as condi¢Oes reais de teste da planta piloto.

Para a mesma perturbacfo o perfil inicial e final em regime permanente pode

ser determinado a partir do Modelo de Equagdes Empiricas. (Fig. 4.3)

0.19
B 0184 - e =
£ ‘ ‘ .|
go'”'“""'f """" T B
S 0464 - - »~.A~"i-;~--’--0
S 0154 - T SRR L TR
g 014 g B ¢« * g
e} L 2
T 0134 - e SRR
Q & ! ’ f
L 0424 ----- A ... - m19664

0114 - - AR 17740

0.1 : : ——

0 1 2 3 4
Altura hidrostatica {m)

Fig. 4.3 - Variagfo da velocidade gasosa devido ao incremento de vazéio.

A partitr do perfil inferior delineia-se a condicdo inicial (t=0) para a
velocidade gasosa através do eixo axial:
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V(i,1) = 0,0008z(1)° + 0,007z() + 0.1221

(Eq. 4.39)

Da mesma forma que o gias “hold up”, a velocidade gasosa sofre um

incremento instantdneo apdés o aumento da vazdo de gds, mas somente noO ponto

mais proximo do distribuidor, que eqliivale ao ponto de menor altura hidrostética

no perfil superior da Figura 4.3. Em outras palavras, a velocidade gasosa, para a

posicio axial z(i)=0 sera sempre igual para qualquer j desde que t#0. Pelo gréfico

obtém-se esta condigio:

V,(0,5) = 0,136 (m/s)

4.3.3.C) - Fragdo Molar

0.28
E 0_27*,,,‘_”_,,,,Ogi/h .
< ) ® | m19864
g ‘s f
S o5l . ¥ s . *17740
xg s '

N 0244 - ioooon 8._3,; ------
fI . 'g
0.23wV---f------!----—-:--g-s

0.22 : ?

0 1 2 3 4
Altura hidrostatica {m)

(Eq. 4.40)

Fig. 4.4 - Perfil inicial e final de transferéncia de massa para o incremento de

Vaza0 gasosa.

Os perfis do Gréfico 4.4 mostram claramente que o aumento da vazdo nao

interfere na concentracio inicial do soluto e portanto a concentracéo no ponto mais

préximo do distribuidor serd sempre igual a concentra¢do de oxigénio do gés de

UMICAMP
BIBLIGTECA CENTRAL
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entrada. Inicialmente, a perturbacdo ndo interfere no perfil de transferéncia de

massa, mas apds um periodo de tempo o perfil comeca a sofrer alteragdes.

Os perfis do Grifico 4.4 indicam que a concentra¢do de oxigénio na bolha
passa a ser maior com o aumento da vazdo. Os resultados mostram-se coerentes
com a realidade, visto que para uma vazio maior, haverd maior disponibilidade de
bolhas e a taxa de transferéncia de massa por bolha deverd ser menor para que a
taxa global seja a mesma, j4 que nio houve alteraces nas propriedades do liquido
e concentracio inicial de entrada. Associado a isto, com a velocidade gasosa maior
o tempo de permanéncia na fase lquida € menor. A quantidade final de O,

transferido também serd menor fazendo sobrar mais soluto nas bolhas.

O perfil inicial (vazédo de 17740 L/min) se comporta conforme a Equacao:

y(02) = -0,111 z(i) x 0,79 + 0.2679 x 0,79 (Eq. 4.41)

E assim, como os outros perfis, este também foi usado como condi¢éo inicial

(t=0) no Modelo Deterministico Dinimico.

4.3.4) - Condigdes de Contorno

As condicdes através do perfil axial para t=0 e t= t,final foram determinados
anteriormente na segdo para condigdes iniciais e finais. No entanto, para as
posi¢des z = 0 e z = z final, existem condi¢Bes de contorno para qualquer tempo.

Essas posi¢des referem-se ao distribuidor e a superficie liquida respectivamente.
Para caracterizar as condigbes de contorno, depender-se-d das EDPs

desenvolvidas no primeiro capitulo, e de heuristicas adotadas a partir de anélises

fisicas. A partir da Figura 4.5, define-se as fronteiras do sistema estudado:
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—t—Pp Z(1}=392m
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< p Z=30m

DO
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1P Zm=00m
4 p Zn+l)<O0m

Fig. 4.5 - Fronteiras do eixo axial para o “riser” do Reator “air- lift”.

No Método das Linhas, para se determinar as condigbes de contorno,
precisa-se extrapolar as fronteiras do sistema. Para cada variavel (g,v ou y) havera
uma EDP especifica que ¢ diferenciada por ser influenciada pela descontinuidade

da mistura bifésica.

4.3.4.A) - Retencdo gasosa (Gds “hold up”)

Para z(0), ndo existe fase liquida. Antes de definir essa condicio de
contorno, algumas pressuposi¢des poderiam ser pensadas, como a de considerar
0¢/9z(0)=0 porém observando a curva empirica, nenhuma pressuposicio desta
ordem pode ser aplicada. Uma heurfstica aplicdvel € considerar para z(0), gg = 1,
j& que acima da superficie liquida sé existe gis. Da mesma forma, abaixo do

distribuidor gasoso estipula-se que nao existe bolhas e portanto, g.(n+1) = 0.
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Aplicando a heuristica para z(1) nas Equacdes 4.29 e 4.30 e substituindo-as

nos termos apropriados da Equacdo 1.26, ter-se-a:

'0
agg oy 83{i+1} —10 g Vg(z'+i.)ﬂ..-—"_;bg(i—]) +
at j=1 gii) 247 8(i) 24z
p|1-28,,, "€ M,
2
P, Az P, (Eq. 4.42)

Emquei=0n

A Equacio 4.42 depende também das condicdes de contorno da EDP 1.31,
para velocidade gasosa, que serd definida no préximo item. Tal definicio
eliminard o 2° termo do 2° membro da Equacio como indicado pela seta

pontilhada.
4.3.4.B) - Velocidade gasosa

A medida que as bolhas se aproximam da superficie liquida, a velocidade
axial tende a diminuir devido a tensfio superficial e principalmente devido ao
direcionamento do fluxo da suspensdo, que muda no topo da coluna. Essa
frenagem das bolhas gera um ponto de inflexdo no perfil de velocidade para
z(1)=3.92 m, ou seja, para z(1), dv/dz = 0. A partir destas condigfes e a condicio
de contorno para ¢ gas “hold up”, desenvolve-se a EDP para velocidade gasosa no

ponto z(1) = 3.92:

Para r(0) tem-se:

avg ’ —0= Verint) _vg(i_u




e portanto:
Vo(i+1) =Vgi-1) (Eq.4.44)

Substituindo na EDP 1.31 obtém-se:

o, g P Yen T Ve | Yt T Ve |
ar i=/ pg ZAZ (i} ZAZ

I-2¢, +¢€,. ] oP
M_H__vg{i) &¢ )2 B(ivl) +( (( > )g m(pg wpsus )....gm)
Eé’pg AZ 3 < g
+ Esus(vg _vsas )Cw
- 0, (Eq. 4.45)

A Equacdo 4.45 ¢ uma das equacdes de contormo propostas para o sistema de

EDPs no modele dindmico.

4.3.4.C) - Fracdo Molar

Além da superficie do liquido, prevalece o ar atmosférico cuja fracdo molar
de oxigénio € constante (0,21). No entanto, a libera¢@o do ar rico em nitrogénio na
superficie dificultaria a difuso do ar para 4gua, simplesmente porque haveria um
contra fluxo fisicamente incoerente. Portanto, a convecgao natural gerada pelas
bolhas, manteria a concentragio logo acima da superficie liquida, igual a da
superficie, ou seja, y(0) = y(1). Outro fator que pode ser desconsiderado € a perda
de carga no ponto entre 0 <1 < 1 j& que no existe coluna hidrostitica e a pressao €
a mesma para i=0 e i=1 (z(1) = 3.92). Dessa forma dp/dz (1) = 0, e y¥(0) = y(1).
Associando essas condigdes a EDP 1.44, obtém-se a iltima EDP especifica para a

condicdo de contorno:



N
92;}—1 =ty +D 1 (Eg{i-ﬂ'}wj yg(;’.}.“"‘O.Z] +
ar i=l glil Eg(i)t 2AZ 2AZ

D Yoiery =2 Yp0) 7021 _ygD(ggMj—ngm-&l) My,
oz’ € oz e,

(Eq. 4.46)

gli)

4.3.5) - Programas Desenvolvidos

Os programas desenvolvidos foram feito em linguagem fortran 77/90 com
suporte do programa Compagq Visual Fortran Professional 6.10, para plataforma
do Windows 98.

Foi desenvolvido um programa matriz com sete outros programas trabalhando
como subrotinas. Algumas equacOes tém similaridades com outras equacdes do
Modelo de Equacdes Empiricas, pois descrevem as propriedades fisico-quimicas
dos fluidos e caracterizam a transferéncia de massa e quantidade de movimento.
Esses fendmenos séo genéricos para qualquer modelo desenvolvido e devem estar
incorporados a metodologia numérica do caso estudo proposto, independente do
tipo de modelo aplicado. A nomenclatura dos programas abaixo corresponde a sua
funcéo especifica:

e c-arraste2.for : O sistema de equagdes desta subrotina foi usado, também, no
Modelo de Equacdes Empiricas. A funcdo deste programa é determinar o
nimero de Reynolds tedrico, a velocidade terminal das bolhas no interior do
“riser” e o coeficiente de arraste a partir das propriedades fisico-quimicas dos
dois fluidos do sistema bifdsico. A determinacio do Niumero de Reynolds
tedrico ¢ a velocidade terminal das bolhas dependem de propriedades
microscdpicas como a tensdo cisathante superficial (normal) (o). Os valores de
Reynolds serfio usados para determinacio da perda de carga local por atrito para
a suspensdo de dgua e ar. A determinacio do Reynolds nesta subrotina tem
valor secundéario no Modelo Dindmice, jA que a resolugiio do sistema de
equagdes algébricas € unicamente usada para ajustar a determinagio da pressio

local, através do fator multiplicativo para perda de carga gerada por atrito na
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coluna. Por sua vez, o coeficiente de arraste é primordial ja que contribui com
um dos termos para a EDP da velocidade gasosa.

e cond-cont.for: Engloba os parimetros de projeto, operacionais, os parmetros
dos fluidos, pardmetros de transferéncia de massa e condi¢des de sistema numa

unica subrotina. Determina a velocidade liquida (v)) e velocidade inicial do gas.

o din(2D)holdup(D).for (p.principal): Determina a matriz de taxa de
transferéncia de massa, 4rea interfacial, pressdo local e perda de carga da fase
gasosa. Gera matriz com valores de gis “hold up” nas coordenadas temporais e
axiais. Os cilculos dependem de uma subrotina (dessolvb.for) para resolucéo
das ODEs (Eq. diferenciais ordindrias). A metodologia numérica runge-kutta de
5" ordem foi usada para calcular a retencio gasosa local. Apés gerada a primeira
linha da matriz, o programa transfere os resultados para a subrotina

din(2D)veloc(D).for.

o din(2D)veloc(D).for: Resolve a EDP para velocidade gasosa local. Gera matriz
nas coordenadas temporal e axial. Os célculos dependem de uma subrotina
(dessolve.for) para resolucio de EDOS (Eq. diferenciais ordindrias). A
metodologia numérica runge-kutta de 3* ordem foi usada para calcular a
velocidade gasosa local. Apds a resolucio da linha na matriz, transfere os

resultados para din(2D)frac(D).for.

o din(2D)frac(D).for: Resolve a EDP para fraciio molar de oxigénio residual nas
bolhas e converte em razio molar. Gera matriz nas coordenadas temporal e
axial. Os cdlculos dependem de uma subrotina (dessolva.for) para resolucdio das
EDOs. A mesma metodologia numérica, runge-kutta de 5 ordem, foi usada para
calcular a fragdo molar. Apds a resolucio da linha j na matriz, retoma os valores

para o programa principal din(2D)heldup(D).for.
O esquema 4.6, indica a relagio dos programas desenvolvidos que
caracterizam o comportamento transiente completo da hidrodinimica e

transferéncia de massa para o “riser” do reator tipo “air-lift” de “loop” Externo. Os
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resultados gerados pelo Modelo Dinamico bidimensional, sao mais robustos que
os resultados gerados pelo Modelo de Equactes Empiricas umidimensional

estacionario. A numeracio representa a seqiiéncia de célculo.

dessolve.for

\ 4 3¢_ ‘

""" ¥ din(2D)holdup(®).for |

4 dessolvb.for

7
c-arraste2. for ’ v l— A

| din@D)velocD).for |... 6

Reynolds. for , ‘

lli_

...... p| din(2D)frac(D).for 10

]

...... » Parametro, constantes ou
condigdes de contorno

——¥  Resultado de cilculos

Fig. 4.6 - Esquema de sequéncia de célculo dos programas desenvolvidos.

4.3.6) - Equacdes Auxiliares do Modelo Dindamico

Para que se possa comparar ambos os modelos desenvolvidos € importante
adotar os mesmos parimetros e cormrelacdes auxiliares. A robustez do Modelo
Din&mico dispensa a otimizacdo e uma série de correlagdes que foram adotados no
Modelo de Equacdes Empfricas, o que diminul os nimeros de iteragdes € 0 tempo

de resposta de processamento.
No modelo Drifi-Flux a velocidade superficial (v;) ¢ o coeficiente de

distribui¢do C; sfio equivalentes. Isso € provado por Joshi e Ranade (1990} e

adotado como heuristica para 0 Modelo Dindimico, assim como fot adotado para o
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Modelo de Equac¢des Empiricas. Nenhuma outra Equac@io do Modelo Drifr Flux

foi usada no algoritmo dindmico.

Para a determinacao do Numero de Reynolds e o coeficiente de arraste, foi
usada as correlacdes de Grace et al 1976, como no MEE. A partir destas equagdes
determina-se a velocidade terminal das bolhas e o coeficiente de arraste, que € um

dos pardmetros da EDP para velocidade gasosa.

A pressdo Jocal na posicio axial para qualquer tempo pode ser determinado

através da BEquacdo 4.47:

pij) = po + 8.0l 1-E(ij)].[L - 2(i)] + AP; (Eq. 447)
ou conforme mencionado anteriormente:

2 ‘P
p.(i.j)=p, +p;g!beg(z‘,j)J[L—z(f)]+ﬁ§-~f—m~sz (Eq. 4.48)

A perda de carga por atrito, APf , esta relacionada com a mistura bifédsica e

por isso ndo pode ser usada nos termos de perda de carga encontrados nas EDPs,
que sdo especificos para a fase gasosa. Dessa forma, surge uma variavel especifica
do Modelo Dindmico desenvolvido. Essa varidvel (dP/dz), deve ser determinada
previamente para que se possa obter o conjunto de matrizes solucdo das equacdes
diferenciais.

Para se determinar essa varidvel, aplica-se o conceito de perda de carga
global entre dois pontos da coluna, que eqliivale a diferenca da presséo devida a
altura hidrostatica e diferenca de densidades entre as fases, somado das perdas por

fricgdo. Assim para a fase gasosa:
AP=(Dy - Pous). Az.g + APy, (Eq. 4.49)
AP, = AP - (0, - Do) Az.g (Eq. 4.50)

Aplicando notagio diferencial na Equagio 4.50 obtém-se:
APy /Az = (AP/AZ), - (Dg - Psus)-8 (Eq. 4.51)
IPs/0z = (OP/0Z); - (P - Psus)-& (Eq. 4.52)
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O segundo membro da Equagfo 4.52 ¢ similar ao termo encontrado na EDP
1.31, para velocidade. No entanto, o termo (9P/dz), calculado pelo algoritmo,

envolve somente a variacdo de pressdo da coluna hidrostética, o que o torna

incompleto. Para completé-lo, primeiro se calcula o termo da perda de carga por
atrito (ang/az), pela Equacio 4.52, somado-o em seguida com a variagio de

pressdo da coluna hidrostatica obtido pelo algoritimo. A densidade da suspensio

da Equagdo 4.52, pode ser calculado conforme a Equagdo 4.53:

Pas = P &+ [ («I‘“Eg) (Eq. 4.53)

A velocidade da suspenséo € requisitado na Equagdo 1.31, para o termo com
o coeficiente de arraste. A velocidade € calculada instantaneamente para cada

iteracdo, pois depende da retencao de gés local:

Veus = (Vg pg gg + v pi (]“Sg)) /psus (Eq 4-54)

Por fim, o coeficiente de transferéncia de massa e a area interfacial usadas na
EDP 1.31 e 1.26 foram determinados pelas mesmas correlaces usadas para o

Modelo de Equacdes Empiricas.
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4.3.7} - Algoritmo para 0 Modelo Dindmico {(“riser”)
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4.4 ) - Modelo Hibrido Neural (MHN)

4.4.1 - Treinamento

A primeira etapa para o desenvolvimento de um modelo hibrido neural € a
determinac@o das varidveis de entrada significativas e as variaveis de saida
principais. Supondo que a rede neural possa ter até 10 neurdnios, determina-se o
nimero de pesos. Como mencionado, os pesos corresponderdo as conexdes entre
as variaveis de entrada e os neurdnios, os neurdnios € as variaveis de saida, o Bias
e os neurdnios € o Bias e as varidveis de saida. Para o modelo desenvolvido
determinou-se que o gds “hold-up”, a velocidade gasosa e a posi¢io axial sdo as
varidveis de entrada necessérias para se obter os valores coerentes de razéo molar,
que ¢ a varidvel de saida do modelo. A Figura 4.7, resume as caracteristicas gerais

dispostas na rede neural progressiva MLP a ser usada no modelo hibrido.

Fig. 4.7 - Conformagao da rede neural.
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Para a conformac@o mostrada na Figura 4.7 existem 51 pesos distintos, no
entanto, o nimero de neurdnios indicados € uma estimativa maxima. O nimero de
neurdnios real que serd usado no modelo hibrido serd determinado para o caso

com menor erro de validagao.

No ftreinamento e na validacdo foram usados programas desenvolvidos
previamente no LOPCA. O programa de validacio, denominado Soft-Sensor
(Meleiro 2002), também foi usado nas resolugdes do MHN. Para a melhor
desempenho desses algoritmos, estipulou-se que o nimero de pares de dados para
o treinamento deve ser entre 5 a 10 vezes o nimero de pesos. Para esse caso, um
nimero de pares de entrada entre 255 e 510 seria satisfatério. Através do MEE
foram calculados 420 pares de entradas com suas respectivas saidas. Estes pares
foram usados para determinar os pesos. No treinamento, esses pesos foram
calculados para um determinado ndmero de iteragdes e neurOnios. Além de
calcular os pesos, que serdo as constantes determinadas pela amostragem de dados,
no treinamento rastreia-se © ndmero minimo de iteragfes necessarias para um erro

estave] e minimo

Através da Figura 4.8, observa-se claramente que o erro de treinamento se
estabiliza acima de 60000 iteracOes. Portanto, 80000 iteragbes € mais que

adequado para o treinamento com outros numeros de neurdnios.

0.045
0.04 % neurdnios ;
: 0035 ] T — |
g 0.03 44 7
g 0.025 L
g 0.02 —
£
o 0.015
W 0.01
0.0065 A
0 . e . (
0 20000 40000 60000 80000 100000
lteracbes |

Fig. 4.8 - Erro de treinamento para a configurago proposta.
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Foram testados de 3 a 9 neurbnios e para todos 0s casos o comportamento

foi o mesmao.

Na validacdo, 30 pares de dados de entrada e saida foram usados. Esses
pares, obviamente, n&o foram usados no treinamento. A validagfo determina o erro
de aproximagio correlacionando os valores de saida e os valores calculados a
partir dos pesos. Através da Figura 4.9, pode se determinar o niimero de neurdnios
(conjunto de pesos) que teve o menor erro de validacdo, correspondente a melhor

resposta. Portanto, o menor erro, foi obtido para 5 neurdnios.

2.00E-03
1.806-03 -

o 1.60E-03 7

‘S, 1.40E-03

& /

2 6.008-04 /
* 400504 L/ \

200804 _ \\ R
0.00E+00 S, g s
s 4 5 & 7 8 9

Numere de neurdnios

Fig. 4.9 - Erro de validacio para a configuracfo proposta.

Os resultados da validac&o coincidiram com os resultados do MEE para a
mesma vazio de gas (9086 1/h), mesmo para 4 neurdnios, que teve 0 maior erro, a
precisdio continua aceitdvel até o pendltimo ponto, quando os resultados comegam
a destoar a (Fig. 4.10). A confiabilidade da validacdo pode ser demonstrada
tracando o perfil de razao molar de oxigénio, calculado pela validacdo e pelo
MEE. (Fig. 4.11)

Até o momento, determinou-se o conjunto de pesos e o nimero de neurdnios
mais apropriado para se empregar no Modelo Hibrido. Como foi mostrado, esse

conjunto de pesos ¢ adequado para a interpolacio dentro do conjunto de dados
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usados no treinamento. No MHN, ir-se-a determinar a capacidade de extrapolagio

da rede MLP, usando esse conjunto de pesos para 0 MDD e para o MEE.
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! 021 0,22 023 024 025 026 027 0,21 022 0,23 0,24 025 0,26 0,27
i Resuftados do MEE Resultados MEE

Fig. 4.10 - Avaliac@o da precisdo para o caso de maior erro (4 neurdénios) e menor

erro (5 neurdnios).
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Fig. 4.11 - Perfil de razdo molar de O, calculado pela rede MLP ¢ pelo MEE.

4.4.2 - Desenvolvimento do Modelo Hibrido Neural

O programa de redes neurais soft-sensor.f90, desenvolvido no LOPCA,
incorpora a rede MLP. Esse programa tem a mesma estrutura do programa para
validagdo. Portanto, depende de valores deterministicos previamente calculado,
para que o erro possa ser determinado. Assim, toda a estrutura do MDD foi
mantida. Algumas modifica¢bes no programa foram feitas, com o objetivo de criar

arquivos de dados passiveis de serem lidos pelo programa soft-sensor.f90.



Um dos arquivos gerado pelo MDD é denominado MHNentrada.txt. Esse
arguivo contém uma coluna com as posi¢des axiais, uma coluna com os resultados
transientes de gds “hold up” , uma outra com os resultados da velocidade gasosa e

uma quarta coluna com os resultados de razio molar do oxigénio gerado pelo

MDD.

Qutros arquivos gerado no MDD sdo o MHNaxial.txt, MHNtempo.txt € 0
MHNdimen.txt. O primeiro tem os registros da coordenada axial gerada no MDD,
enquanto que o segundo tem os registros de intervalos de tempo. Ja o terceiro e
iltimo, definem o ndmero de linhas e colunas do MDD, ou em outras palavras, a
dimensdo da matriz do arquivo de saida. O nimero de pontos dessa matriz
coincidira com o nimero de pontos que serd gerado no programa de redes neurais

(soft-sensor.f90).

Com o arquivo de pesos gerado no treinamenio (pesos.txt) € O arquivo
MHNentrada.txt , 0 programa soft-sensor € acionado e determina-se os resultados

pela a rede neural MLP, gerando o arquivo de saida sofi-sensor.txt.

Para que o arquivo final tivesse o formato matricial equivalente aos
resultados gerado no MDD, foi criado o programa MHNlink for. Esse programa
usa os arquivos MHNaxial.txt, MHNtempo.txt, MHNdimen.txt € 0 softsensor.ixt.
Sua finalidade € converter os resultados em um formato adequado. O arquivo final

tém esses resultados dispostos no arquivo MHNsaida.txt.

O diagrama de blocos na figura 4.12 resume o Modelo Hibrido Neural para o

“riser” de um reator “air-life” .
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’
MHNaxial.tt

MHNLink

Soft Sensor

MHNsafda. txt

Treinamento

Fig. 4.12 - Representacio esquemadtica do Modelo Hibrido Neural.
4.5) = Conclusdo

Todas as equacbes que foram usados nos programas, as condighes de
contorno ¢ fronteiras dos sistemas, os algoritmos do programa ¢ o método numérico
aplicado foram descritos neste capitulo, que resume sucintamente todo o
desenvolvimento dos trés modelos: o0 MEE o MDD e o MHN. Neste capitulo, até o
momento, observa-se que o MEE depende de diversas equacOes algébricas, que o
MDD de condi¢es de contorno bem definidas e o MHN de uma malha bem
treinadada e validada, além de um amplo conjunto de dados. Portanto, todos eles
sdo bem distintos, porém a aplicabilidade para o propdsito, que ¢ definir os perfis de
transferéncia do sistema multifdsico no “riser”, somente pode ser avaliado e

atestado através dos resultados, por sua vez, propostos no capitulo seguinte.
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5. - Resultados

Neste Capitulo, os resultados de cada um dos modelos s&o comparados entre
si. A performance e a precisdo desses resultados refletem a coeréncia das equacdes
desenvolvidas (Capitulo 2) associado a robustez da metodologia numérica aplicada
(Capitulo 4) . Nas paginas seguintes, pode — se observar nitidamente a similaridade
dos resultados dos Modelos e concluir de imediato que qualquer um dos
programas poderiam ser usados para descrever o "riser” do “air-lift” conforme os

propdsitos.

5.1) - Modelo de Equacoes Empiricas (MEE)

5.1.1) - Consideracdes Preliminares sobre o MEE.

O resultado do modelo preditivo unidimensional, para sistemas bifasicos
estaciondrio e de regime heterogéneo, mostrou-se preciso em relacdo aos
resultados experimentais determinados. A simulagio executada teve algumas
pressuposi¢des fundamentais, que simplificaram o algoritmo sem que houvesse

distor¢io dos resultados. Tais suposigGes consideradas foram:

Hidrodinmica:

o Condicdes isotérmica.

¢ Densidade liquida constante .

¢ Densidade gasosa descrita pela lei do gas ideal.

e Nenhuma condicgio de turbuléncia.

* Bolhas pertencente a uma classe tnica (didmetro constante).

o Coalescéncia e redispersdo negligenciados.

e Velocidade superficial equivalente ao coeficiente de distribuicio CI
(heuristica).

Transferéncia de massa:

o Dispersio radial uniforme.

¢ Nenhuma reagédo de consumo do soluto Oz
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e Meio para dilui¢do infinita (N@o ha saturacdo do meio) C..= 0 g/l
5.1.2) - Analogia entre os Resultados do MEE e Experimento

Os resultados experimentais foram obtidos no reator “air-1ift” da Rhodia e
estes foram comparados com o modelo desenvolvido. Os mesmos dados

pertinentes ao reator e ao sistema foram usados para a simulag@o. Os valores

encontram-se no Anexo 5.

A taxa de aeragdo ( gds “hold up”) foi calculada e comparada com o
resultado experimental. A Figura 5.1 mostra claramente, que o resultado esteve
dentro de uma margem de precisdo de 10%, mesmo levando em conta todas as

consideracdes anteriores, heuristicas e formulagdes tedricas para o sistema biféasico

agua/ar.

0.25
024 SR S
E '
T _
= 0454 - - - - - =t
j= N !
7
x " '
2 [ 7 T o
.% . J !
3 z = | —e— modelo |
0054 - -w#® - . ..., ) [
j | —a— experimerto!
0 ; :
0 0.05 6.1 0.15
Vg {m/s)

Fig. 5.1 - Perfil de velocidade gasosa e gis “hold up” médio, para o “riser” do

reator “air-lift”. (Sisterna dgua-ar).

A tabela com a vazdo gasosa e liquida utilizada para a determinacio do perfil
do modelo, estd representado no Anexo 6. Essas sdo as mesmas vazdes que foram

medidas no reator da planta piloto. O Q; foi medido pelo ultra-som, e Q. pelo

TOLAMEIro.
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No modelo, o Q; foi usado para calcular a vazdo molar do inerte (N3), que €

constante ao longo do reator.

O perfil de velocidade liquida e gasosa do modelo e do expernimento se
ajustaram melhor, pois a velocidade liquida é 2 mesma para ambos. A velocidade

liquida € calculada através do Qe a drea transversal do “riser”. (Fig.5.2).
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» Modelo

Fig. 5.2 - Perfil de velocidade média liquida e gasosa, para o “riser” do reator “air-

lift” (Sistema agua-ar).

O “nser” fot dividido em trés segdes, conforme a disposi¢do dos sensores de
pressdo no experimento, enquanto que no modelo, o comprimento do “riser” fot
segmentado em dez partes e os pardmetros hidrodindmicos e a razdo molar
determinados para cada uma dessas partes. (Vide Anexo 7). Na figura 53, os
perfis experimentais para as trés se¢des, nio tiveram um comportamento que
pudesse ser previsto pelo modelo em questdo. Observa-se que na segdo superior, a
coalescéncia das bolhas prevaleceu, enquanto que outros fendmenos de interagido

caracterizaram o perfil de gis “hold up” para a secao inferior.
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A mistura diluida de butanol, inibiu a coalescéncia e re-estabeleceu o perfil

desejado da se¢do superior do “riser”. (Fig. 5.4)
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Fig. 5.3 — Perfis experimentais para o sistema bifdsico agua-ar.
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Fig. 5.4 — Perfis experimentais para a mistura dgua-ar-butanol.

Ja os perfis determinados pelo modelo ndo descrevem os efeitos de

coalescéneia e outros efeitos de interagio mais complexos, o que justificana a

inexatiddo dos resultados. (Fig. 5.5)
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Fig. 5.5 — Perfis numéricos do gas “hold up” na superficie liquida (3.917 m), no

meio da coluna de liquido e proximo ao distribuidor (0.392 m) (Sistema agua-ar).

E natural que o perfil de velocidade do gés “hold up” ou da fragfio molar
mude 0$ seus aspectos na transi¢do de regime. Principalmente para o gis “hold
up”’, a coalescéncia no final da coluna faz diminuir a taxa de aeragfo relativa ao

centro da coluna, transformando o perfil linear num perfil parabélico (Fig. 5.6).
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Fig. 5.6 - Transi¢do do perfil de gas “hold up” médio para faixa de vaziio gasosa

estudada. Resultados do experimento no “air lift”. (Sistema 4dgua-ar).
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As duas majores vazfes de gas da Fig. 5.6 foram escolhidas como caso
estudo, para o0 MDD por facilitarem a transferéncia de massa no meio, como se &

de se esperar quando hé uma velocidade gasosa significativa.

Se no mesmo sistema bifésico for adicionado um componente inibidor de
coalescéncia como o butanol, o perfil para as duas maiores vazdes se atenuarao, 0s
valores médios de gis “hold up” aumentardo em tormo de 10% e o aspecto serd
parecido com o perfil para vazOes baixas. Isto confirma as suspeitas do efeito da

coalescéncia no aspecto da curva.

Os resultados gerados pelo MEE nio incluem os efeitos da coalescéncia na
retengdo gasosa. Porém, os resultados s&o precisos para vazdes baixas ou mesmo
para vazdes altas na presenca de um inibidor de coalescéncia.  Uma das
vantagens no desenvolvimento do modelo, € a possibilidade de secionar o “riser” e
calcular os parimetros para qualquer ponto no eixo axial. Um exemplo disto esta
representado na Fig. 5.7, em que os perfis de gés “hold up” sdo discriminados para

as vazdes de gis no dominio estabelecido na simulacgfio e no experimento.

0.3 Qg (L)
i »1328
W25 4 - w3007
n 0z A I 4 5240
—— . —~ 4 i
| £ ' . ® x 7163
I‘ -t% £ . 'y @ & -
~o015{ * I | X 9086
(=8 L o
= 2 s ¥ b 4 b 4 x
T x X X X - 11010
B 014 ok x XX X _
= [ . a4 A 4 4 4 & ® 12933
@ L
S 005{ m ® = W m mW W + 17740
A S S A - 19664 |
O et — A
0 1 2 3
Coluna hidrostatica (m)

Fig. 5.7 — Transi¢do do perfil de gés “hold up” médio para faixa de vazdo gasosa

estudada. Resultados do Modelo de Equacdes Empiricas. (Sistema dgua-ar).

81



Os perfis para a velocidade gasosa, determinado empiricamente e pelo MEE,
sd0 mais precisos que os perfis de retenc@o gasosa para a faixa de vazio estudada.
Isso significa que o aspecto do perfil de velocidade gasosa mant€m-se

praticamente o mesmo para qualquer vazdo. (Fig. 5.8 € 5.9)
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Fig. 5.8 - Transi¢do do perfil da velocidade gasosa média para faixa de vazdo

gasosa estudada. Resultados do experimento no “air lft”. (Sistema agua-ar.)
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Fig. 5.9 - Transi¢do do perfil da velocidade gasosa média para faixa de vazdo

gasosa estudada. Resultados do MEE. (Sisterna agua-ar.)
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A perda de carga por friccdo também foi estimada na simulacge. O padrio
obtido foi equivalente ao reportado por A. D. Hudson (1996) para reatores de alta
recirculagdo (Fig. 5.10) . No experimento, a transferéncia de massa nao foi

guantificada, mas pode ser prevista pela simulacio numérica.

Perda de Carga (kPa/m

0 0.05 0.1 015 |
Vg ( m/s) |

Fig. 5.10 — Perda de Carga gerada pela mistura bifasica no “riser”. (Sistema

dgua-ar).

Por fim, os dois perfis de razdo molar do O, na fase gasosa para a menor ¢ a
maior vazdo gasosa trabathada, encontram-se na Fig. 5.11 . Todos os outros perfis

para as vazdes intermediérias, estdo entre as duas seqiiéncias da Fig. 5.11.

O gréfico seguinte mostra que a concentragdo de oxigénio da fase gasosa
aumenta continuamente s¢ a vazdo for aumentada. Isso € factivel, ja que a
quantidade de ar que € injetado toma-se muito maior. Para uma vazao infinita, a
curva de tendéncia da seqgiiéncia se tornaria uma reta horizontal com valores
equivalente a razéio molar de entrada. Isso significaria que a quantidade de soluto
transferida para o liquido seria desprezivel em relac@o a quantidade de soluto
presente na fase gasosa, o que gera variacdes imperceptiveis, e portanto um perfil

constante.
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Fig. 5.11 — Perfis de razdo molar de oxigénio para menor ¢ maior vazao de ar.

Resultados do MEE. (Sistema dgua-ar.).

5.2) - Modelo Deterministico Dindmico

5.2.1) - Consideracoes Preliminares sobre o MDD.

O Modelo Deterministico Dindmico (MDD), gerou resultados similares aos
perfis obtidos pelo Modelo Deterministico de Equagdes Empiricas (MEE). Os
resultados gerados sdo para o sistema bifdsico (Agua-Ar) e para duas coordenadas
propostas: tempo € variagio do comprimento axial. Os resultados foram obtidos
considerando toda coluna hidrostatica existente no reator, ou seja 3,92 m. Porém, a
coluna cilindrica do “riser” tem uma altura hidrostatica de 3.0 m, e somente até
esta altura, os valores poderfio ser expressos. O restante nao devera ser modelado
com as equacdes diferenciais propostas, por se tratar da transicdo para a zona de

mistura, cujo comportamento ¢ diferente a do * riser”.
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E importante mencionar, que os pardmetros adotados para a resolugio

numeérica do MDD, foram também usados para o0 MEE. Somente assim, mantendo

os parimetros constantes, € possivel estabelecer uma analogia entre ambos os

resultados. Assim como o MEE, a simulagfio executada teve algumas

pressuposi¢des fundamentais. Tais pressuposi¢des néo afetaram o desempenho do

modelo ¢ algumas foram consideradas como premissas:

Hidrodindmica:

L

Condig¢Oes isotérmica.

Densidade gasosa constante para um intervalo pequeno do eixo axial. E
Importante esclarecer que a densidade gasosa n#o foi considerada constante
para as diversas posi¢cdes do reator determinadas numericamente, mas foi
considerada constante para determinacdo da equacdo 1.26 cuja notacio
diferencial sugere um intervalo discreto entre dois pontos.

Densidade gasosa determinada dinamicamente pela equacio do gés ideal.
EquacGes desenvolvidas no Cp I, para o MDD, nio envolve termos de
turbuléncia.

Bolhas pertencente a uma classe inica (didmetro constante).

A Forca Magnus e A Fbrga de Massa Agregada foram desconsideradas. Tais
forgas sdo aplicadas na fronteira do sistema e consideram a velocidade relativa
do liquido com as bolhas e rotagfio das bolhas que implicam num actimulo de
gds no centro da coluna.

A tnica forca interfacial existente € a forga de atrito interfacial, caracterizada

pelo coeficiente de arraste.

Transferéncia de massa;

Dispersao radial uniforme.
Nenhuma reacio de consumeo do soluto Os.

Meio para diluicdo infinita (N3o hé saturagdo do meio) C..=0 g/L



5.2.2) - Analogia entre os Resultados do MDD ¢ MEE.

Supondo que haja inibi¢do de coalescéncia para vazdes altas, os perfis
estardo atenuados e terio um aspecto linear, como sugeridos pelos perfis obtidos

através dos resultados do MEE e indicados nos Gréaficos 5.7, 5.9e 5.11.

Se a vazdo for aumentada de 17740 para 19964 L/h espera-se que haja uma

transicio do perfil da retencio gasosa semelthante ao Gréfico 5.12.

Tempo {seqg)

0.25

G.24

0.23

0.22 L

0.21

Gas Hold up {adm)

&
(M

o
-
w

G 05 1 i5 2 2.5 3

Altura hidrostatica {m)

Fig. 5.12 - Transig¢ao do perfil da retencéo gasosa.

Como foi mencionado, o aumento da vazdo gera um incremento instantaneo
do gas “hold up” de 0,19 para aproximadamente 0,205 na posi¢io z=0. A partir
disso, 0 MDD determina as adaptagdes dos perfis, que sdo fisicamente coerentes
até atingirem o novo regime permanente. O perfil para o regime permanente
determinado pelo MDD, serd supostamente o perfil para 4,0 seg, que é o perfil

cuja perturbagfo esta alinhada com os resultados gerados.
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Comparando o perfil do MDD para 4,0 seg com o perfil gerado pelo MEE
para a vazdo de 19964 L/h, confirma-se esta suposi¢do (Fig. 5.13):

0.25 -

0.24

0.23 4=

0.22 L—

o.21

Gas Hold up (adm)

0.2

G 05 1 1.5 2 2.5 3

Altura hidrostatica (m)

Fig. 5.13 - Analogia entre 0os Modelos de Equacdes Empiricas e o Modelo

Dinamico para a retengfo de gés.

Para a velocidade gasosa, a perturbacédo de 0,12 para 0,136 m/s causada pelo
incremento da vazdo, gerou uma transi¢io do perfil conforme a Figura 5.15. A
sensibilidade do programa possibilita afirmar que o perfil para o novo regime
permanente obtido do MDD, que venha a se enquadrar nos resultados para 0 MEE
, € obtido entre 8 a 10 seg. Comparando os resultados entre si (Fig. 5.14),
determina-se que ¢ perfil de menor desvio serd para 8 seg. As barras de erros

estdo ajustadas para um desvio de 2%.
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Tempo (seg)

G.18

.17

0.186

0.15

velocidade (m/s)

0.14
0.13
.12

0 05 1 15 2 25 3
Altura hidrostatica {(m)

Fig. 5.14 - Transi¢io do perfil para velocidade gasosa.

.18 5

.17

0.18

0.15 4—

014 +

velocidade {m/s)

.13

8] 0.5 1 1.5 2 25 3
Altura hidrostdtica (m)

Fig. 5.15 - Analogia entre os Modelos de EquacGes Empiricas e o Modelo

Dinimico para velocidade gasosa.
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Por fim, o perfil para transferéncia gasosa fica submisso aos valores de gés
“hold up” e velocidade gasosa, j4 que nfo ha perturbagfio na concentragio de
oxigénio do ar injetado. Nesta situacio, a determinag@o do perfil final para fracao
molar dependerd do tempo determinado para os perfis de retengo e da velocidade
de gas. Para o primeiro, o tempo foi de 4 segundos contra 8 segundos do segundo.
Para a fracido molar, a evolugo do perfil até 5 segundos superestima (Fig. 5.16) a
concentracao de oxigénio, de acordo com o MEE (Fig. 5.17). No tempo de 4
segundos, satisfara tanto o novo perfil permanente para retencio gasosa quanto
para a fragio molar. Porém, para o tempo de 5 segundos a velocidade ndo terd
atingido o novo regime permanente. Isso sugere que o MEE superestima os

valores de velocidade gasosa, e que os valores de velocidade sio menores.

Tempo (seg)

0.27
0.265
0.26

()

Q
[=]
)
4]
o

0.25 T

0245 £

0.24

Razdo molarde

.235

0.23 - : ‘
0 0.5 1 1.5 2 2.8 3
Altura hidrostatica (m)

Fig. 5.16 - Transigdo do perfil para fracio molar.
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0.27 4
0.265
0.26

0.255

0.25

0.245

Razéo molar de () {(m/s)

0.24

0.235

023 M .
0 05 i 1.5 2 25 3
Altura hidrostatica {m}

Fig. 5.17 - Analogia entre os Modelos de Equa¢des Empiricas e o Modelo

Dinidmico para fragéo molar.

O termo de perda de carga para a fase gasosa inclui a perda de carga por
friccio na coluna somado a diferenca de pressao hidrostética. A velocidade gasosa
é muito sensivel a variagio de perda de carga, e apesar de ser relativamente
constante, as minimas variacdes mostradas no Gréfico 5.18 sdo muito significantes

para a determina¢éo dos valores coerentes da velocidade do gés.

A medida que aumenta o gias “hold up” a fase liquida se torna mais
gaseificada e a densidade da suspensdo cai de tal forma, que a diferenga de presséo
hidrostatica € reduzida. Isso € claramente mostrado na Figura 5.18, em que ha
uma reducdo continua da perda de carga. Por outro lado, quanto menor a perda de
carga maior serd a velocidade de ascensio das bolhas, j4 que haverad menor perda

de energia cinética entre dois pontos da coluna.
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Tempo {seg)

(AP/AZ)s  (kPa/m)

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3
Altura hidrostética {m)

Fig. 5.18 - Evolugao do perfil de perda de carga para fase gasosa.
5.2.3) « Andlise da Performance da Metodologia Numérica.
A obtencao de perfis robustos, que indicam tendéncias bem defmidas como
as dos perfis mostrados até o momento, ndo foram obtidos de imediato. A
principio, a precisio e oscilagdo dos valores nio foram satisfatérios com as

Equacdes 3.29 e 3.30 como mostrado na Fig. 5.19.

Para aumentar a precisfo e reduzir a oscilagio, foi proposta uma Equacdo

que envolve maior niimero de pontos na discretizagdo: (Eq. 5.1 e 3.2):
Hhdoz =( -y iz + 6yi2 - 18y iy + 10y i+ 3y u1) /(12.1) (Eq.5.1)

Fy/OZ =( -y i3 + 4ves + 6y ip-20y i+ 11y ig) /(12.1) (Fq. 5.2)
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Além disso, os intervalos de integracfo foram reduzidos 10 vezes o que
possibilitou a discretizagdo em intervalos menores. Tal procedimento possibilitou

obter os resultados mostrados no Grafico 5.12.

Gas Hold up (adm)
L]
ha
o

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4
Altura hidrostatica {m)

Fig. 5.19 - Evolucdo do perfil de gis “hold up” para discretizagBes de baixa

precisdo. (Tempo de 0 a 12 seg.)

5.2.4) - Analogia entre os Resultados de Modelos Dindmicos com EDPs
Completas e Simplificada.

O desenvolvimento completo do MDD, demonstrou a relevéincia que existe
em considerar todos os termos pertinentes da equagio modelo, evitando fazer
simplificacdes sem fundamentos firmes, com heuristicas infundadas ou até mesmo
considerando valores médios para pardmetros que variam ao longo do perfil axial
ou no tempo. Até o momento, sé foram encontrados artigos que descrevessem as
equacbes modelos com diversas simplicagdes, desconsiderando dessa forma,

alguns termos pertinentes ao modelo. Essas simplificagdes facilitam a resolugdo,
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mas ndo garantem uma precisio dos resultados. Além disso, nenhuma das
publicacbes encontradas desenvolveram modelos para o “riser” de forma integrada
como foi proposta nesta tese. Ou seja, os modelos de transferéncia de massa ou
hidrodindmico eram desenvolvidos separadamente. Este procedimento gera
imprecisdo dos resultados ou mesmo predigdes erradas, ji que a EDP de
transferéncia de massa, por exemplo, dependem dos valores pontuais de retengio e
velocidade de gas. Os valores pontuais sio obtidos resolvendo o algoritmo, com
modelos integrados de hidrodinamica e de transferéncia de massa, em forma de

matriz ¢ usando os pontos precedentes nos proximos célculos.

O Grafico 5.20 mostra ¢ resultado da Equacdo Modelo 1.26 considerando um
valor de gds “hold up” médio para qualquer posi¢do axial e considerando o termo
oe/dz igual a zero para qualquer situacio, sendo esta dltima, uma consideragdo

comum de Dhaouadi (1996).

Velocidade Axial (m/s)

0 G.5 1 1.5 2 2.5 3

Altura hidrostatica (m)

Fig. 5.20 - Comparacgges dos resultados para a velocidade gasosa axial.
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Os resultados para o modelo simplificado, além de implicar em variacbes da
tendéncia do perfil, divergem do tempo de convergéncia necessario para atingir o
novo regime permanente. Para 0 modelo simplificado, o tempo foi de 24 seg.

enquanto que para o modelo dindmico integrado foi de 9 seg.

3.3) - Modelo Hibrido Neural (MHN)

A parte deterministica relativa a transferéncia de massa foi substituida pela
rede neural tipo MLP. Essa rede foi treinada e validada (Capitulo 3) € o numero de
neurdnios mais apropriado determinado. Os perfis transientes de “gas hold up” e
velocidade de gds gerados pelo MDD, foram usados num programa de redes
neurais (sofi-sensor.f90) e o novo perfil transiente de transferéncia de massa

determinado via redes neurais. (Figura 5.21).

0.265 ——
| \v.
= i o
$ 0.255 ¢
o
% 2
o 0.245
_g L
[=]
£
o L
‘S 0.235
[0 L
i
0.225 it
0 0.5
Altura hidrostatica (m)

Fig. 5.21 - Perfil transiente de transferéncia de massa gerado pelo MHN para o
“riser” do reator “air-lift”. Transicio de O (perfil inferior) a 10 segundos (perfil

superior).
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5.3.1) - Analogia entre o Resuitado do MHN, MEE ¢ MDD

No capitulo 3, foi mostrado que a rede neural tipo MLP interpolou os
resultados com uma excelente precisdo. No entanto, uma das propostas de estudo
desta tese € avaliar a capacidade de extrapolacfio da rede neural. Para tal, foram
usados dados para o treinamento aquém dos perfis de transicdo. Os resultados
gerados foram comparados com os resultados dos modelos previamente criados.

(Figura 5.22 ¢ 5.23).

~m— MHN-01 seg —3— MHN-05 seg
MBD-01 seg —A— MDD-05 seg :
L 0.27 -
€
T 026
o]
o 0.25
2
S 0.24
£
&
N 0.28 +
o
m N H
O.22r-"‘:1‘541:| bl

0 0.5 1 1.5 2 25 3
Altura hidrostatica (m)

Fig. 522 - Analogia entre os perfis iniciais e finais da transicio de

transferéncia de massa no “riser” do reator “air-hft”.

Como se observa, a rede MLP ndo € apropriada para predicdo de resultados
extrapolados. Houve significativa perda de precisio e o erro aumenta a medida que
os resultados se afastam do intervalo de treinamento. Porém a magnitude dos
resultados e a tendéncia da curva foram preservadas, o que mosira um potencial

para extrapolacdo nas fronteiras do intervalo de treinamento.

Ao comparar os perfis dos trés modelos desenvolvidos, observa-se

nitidamente que a precisio relativa ao MDD foi menor que a do MEE. (Figura
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5.22 ¢ 5.23) o que demonstra que 0 MDD desenvolvido, super-estima os valores

de razdo molar.

© —a— Rede Neurai (p.inicial) Rede Neural (p final)

i

% —»— MEE (p inicial) -3¢ NMEE (p. Final)

0.27

0.26 +

3 AL
0.25 + AR
: ‘“\%\
- ‘k \:\.‘-
0.24 § Y

0.23 . ;
000 053 100 150 200 250 3.00

Altura hidrostatica {(m)

Raz&o molar de O2 (adm)

Fig. 5.23 - Analogia entre o perfil inicial (Qg=17740 L/h) e final (Qg=19664
L/h) do MHN e MEE para o perfil de transferéncia de massa no “riser” do reator

“air-lift”.
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6. - Conclusdes e Sugestoes de Trabalhos Futuros

6.1) - Progressos e Discussdo dos Resultados

A partir dos dados obtidos da planta piloto, posteriormente foi desenvolvido
o Modelo de Equacgbes Empiricas (MEE) abrangendo as equagdes fundamentais
para o tipo de reator estudado. Em seguida, desenvolveu-se um Modelo
Deterministicc Dindmico (MDD), completamente integrado com vérios
programas. Os mesmos parimetros que foram impregados para o MEE foram
usados para o MDD, o que possibilitou analisar o desempenho de ambos os
modelos estudados e concluir o trabalho com qualidade desejada. Numa terceira
etapa foi criado o Modelo Hibrido Neural, cuja hidrodindmica continuou sendo
definida pelo MDD, porém a predi¢@o do perfil de transferéncia de massa passou a

ser feita pela rede neural tipo MLP.,

Apesar de ter se estudado trés sistemas multifasicos diferentes, o sisterna
com a mistura orgénica especifica, ndo pdde ser discutido com detalhes devido as
restrigbes industriais e devido a inexisténcia de dados gerais referente as suas
caracteristicas. O sistema ar-dgua com butanol diluido foi usado unicamente para
verificar o seu comportamento nfo coalescente frente a um sistema bifésico
classico bem conhecido. Dessa forma, o nico sistema bifisico que tinha todos

requisitos para o desenvolvimento do modelo foi o sistema ar-dgua.

Os modelos desenvolvidos foram de fundamental importincia para a analise
de tendéncia e comportamente dos parlmetros em questdo. A convalidacio dos

resultados pelo experimento atestaram a confiabilidade desses modelos.

O Modelo de Equacdes Empiricas (MEE) foi desenvolvido exclusivamente
para gerar perfis iniciais, estabelecer as perturbacdes para o MDD e gerar o banco
de dados para o MHN. Porém, o MEE mostrou-se uma ferramenta apropriada
para avaliagdio dos parimetros pertinentes a hidrodindmica e transferéncia de

massa de um “niser”. Além disso, o Modelo possibilita determinar perfis de
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transferéncia de massa e hidrodindmica com qualquer variacio inicial na fracio

molar da mistura gasosa O,-N; .

Os resultados obtidos pelo Modelo Dindmico superaram as expectativas em
relacio a metodologia numérica usada. Tanto a precisdo quanto a robustez do
algoritmo dindmico foram boas mediante as perturba¢des geradas nas condigbes
iniciais. As EDPs desenvolvidas proporcionaram as mesmas tendéncias que as
equacdes algébricas ¢ EDOs do MEE. Os resultados mostram claramente que os
perfis de gas “hold up” e fragio molar estao em fase temporal, mas que a
velocidade gasosa se encontra defasada em relacfio ao perfil final. Este resultado

sugere que a velocidade gasosa seja menor que os valores encontrados pelo

modelo MEE.

O algontmo do Modelo Deterministico Dindmico n#o precisou de um
otimizador e dispensou a maioria das equagdes empiricas presumidas para o MEE.
Essa caracteristica exclusiva do MDD, dispensa as consideracdes relativa ao tipo
de fluxo da mistura multifisica. Para o MEE, o tipo de fluxo foi classificado como
sendo heterogéneo e pré estabelecer essa condigdo foi necessaria para definir o

conjunto de equagbes que sertam usadas.

Para o MDD, novos programas com algoritmos completos e integrados
foram desenvolvido. Todos os termos pertinentes as EDPs foram incluidos no
programa, nenhum termo foi desprezado ou simplificado. Todos os pardmetros que
mudam conforme as posi¢des axiais e temporais foram pontualmente calculados.
Nenhuma média relativa e heuristica infundada foi acrescentada para simplificar a
resolucdo, portanto, ndo foram economizados esforcos para definir os resultados
com coeréncia, conforme as equagdes propostas. E por fim, a resolucfio foi obtida
além das fronteiras do sistema, mas apresentadas dentro dos limites do “riser” que

¢ 0 objeto de estudo deste projeto.

As trés ferramentas desenvolvidas tem aplicagbes particulares e
diferenciadas. O MEE € ideal para a avaliaciio dos parametros de projeto, processo

e operacionais. Tais como: o aumento do dimetro do “riser” , da &rea interfacial
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ou o atrito. O MDD ¢ adequado para simulacéo e modelagem do processo. Prediz
a 1influéncia de perturbagbes e poderia ser incorporado numa metodologia de
controle. Pode abordar reacbes quimicas e outras forgas interfaciais. O MHN ¢é
uma excelente ferramenta para interpolar, mas perde sua eficiéncia na predico de
valores na extrapolacio. £ uma ferramenta que tem grande desemnpenho em
sistemas ndo lineares, portanto poderia ser eficazmente usado na predicdo de
sistemas multifasico coalescentes. Além disso, dispensa a determinac@o empirica
de uma sénie de pardmetros, o que o torna adequado para sistemas industriais

desconhecidos.

Per fim, o trabalho desenvolvido e concluido nesta Tese, complementou os
trabalhos precedentes sobre modelagem em reatores “air-lift”. O mérito desse
progresso foi atribuido aos Modelo Integrados desenvolvidos, que abordaram
transferéncia de massa e hidrodindmica simultaneamente; ao desenvolvimento de
trés algoritmos essencialmente diferentes, cujos programas geraram resultados
semelhantes; e ao tipo de analogia que pdde ser feita entre os trés Modelos,
correlacionando-os entre si e estabelecendo a utilidade e aplicabilidade dos

Modelos conforme os propésitos industriais.
6.2) - Novas Propostas de Estudo

A partir desses modelos, novas propostas de estudos podem ser
desenvolvidos e aprimorados. Uma delas leva em consideracio uma reagio
quimica de oxidagiio no MDD, que pode ser incorporado facilmente nas EDPs.
Outra proposta envolve a expansio do modelo para todo o reator, incorporando o
“downcomer” e as zonas de separaco e mistura, uma terceira proposta envolveria
a reestruturaciio do modelo MHN para incorporar os efeitos de coalescéncia e
novos ensaios com sistemas industriais; a incorporagdo de rotinas que possam
identificar simultaneamente o regime da mistura, a definicdo dos perfis radiais
para o “ riser” e a determinagfo do volume liquido no reator para caracterizacdo da

cinética reacional quando envolver reacdo quimica.
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Anexo 1

Planta Piloto do Reator “Air-lit” de Oxidacdo
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Anexo 2

Tabela com as dimensades do reator “Air-lift” Piloto

Equipamento Caracteristica Dimensdo

Riser (Sc 02) comprimento 3m

diametro 023 m

material vidro
Downcomer (Sc 03) comprimento 2Zm

didmetro 0.152m

material vidro

reducio 0.152 p/ 0.076m
Aquecedor (TC 01) tipo casco-tubo 1-1

niimero de tubos 73

drea de troca térmica 55m"

didmetro interno dos tubos [ 0.152 m

diametro externo dos tubos | 1.88 m”

dismetro interno da carcaca | 0.27 m”

arranjo dos tubos triangular

‘pitch’ 0,025 m

fluido quente mistura 4gua-vapor
Condensador (TC 02) tipo casco-tubo 1-1

niimero de tubos 24

drea de troca térmica 554 m°
diametro interno dos tubos 0.26 m"
diametro externo dos tubos | 0.30 m”
diametro intermo da carcagca | 0.27 m
arranjo dos tubos triangular
‘pitch’ 0.0425 m
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Anexo 3

Tela de Aquisicdo de dados do Labview
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Anexo 4

Definicdo do Drift flux

O Drift-flux (fluxo flutuante) € definido como o fluxo volumétrico da fase

gasosa relativa ao deslocamento da interface com a velocidade média da dispers3o.

A formulagio conceitual do modelo Drift Flux, assume a forma da eq. A4.2.
Essa equagio € proveniente da equacdio 3.8 e da equacio A4.1, em que se adota a
velocidade local para o gas e para o liquido. Esse, modelo foi introduzido por
Zuber e Findlay (1965) ¢ aprimorado por Wallis (1969), que propds um modelo

Drift-Flux considerando a velocidade “slip” entre as bolhas e a fase liquida.

g+ =1 (eq. Ad.1)

u
g

— + U

P (ug )T EY, (eq. A4.2)
g

Usando o gés hold-up como uma fung¢io peso, e modificando a equacgio para uma

média ponderada da drea, chega-se aeq. A.4.3.

<8g(ug /Eg )> <Eg(ug + 1, )> <5355"Vs)

<88> <8g> " (eg) (eq. A4.3)

O coeficiente de distribuigfio de Zuber ¢ Findlay (1965) equivale ao termo da eq
Ad44
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C - <Eg(ug +u, )>

, <£g >( v v (eq. Ad4.4)
Substituindo na eq. A4.3, gera:

v E,EV,
zé“y = Col v, +v, )+—“——< <g€;> > (eq. A4.5)

O segundo termo do membro a direita da equa¢fo, ¢ um termo bem menor que o
primeiro termo Co(ve + Vi), para uma determinada faixa de condi¢Ges operacionais.
Por isso, 0 segundo termo pode ser tratado como constante C;, 0 que nos leva a

equacio almejada. (eq. A4.6)

| ]%‘-\:

=Cy(v, +v,) +C, (eq. A4.6)

g

No regime homogéneo, a taxa de retengfo gasosa é uniforme na direciio radial, e o
coeficiente Cy € “um”, o seu valor aumenta com o aumento da ndo-uniformidade.
A Figura A4.1 mostra o comportamento dos parametros de distribuig¢io. O valor de
Cy aumenta rapidamente com o aumento da velocidade gasosa, atinge um valor
maximo correspondente a regidio de transi¢io, € em seguida decresce até atingir
valores estaveis. Enquanto o valor de C; aumenta continuamente com 0 aumento

da velocidade gasosa.
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Na Figura 4.2 , 2 medida que aumenta a velocidade liquida, o valor de Cg diminui
gradativamente até atingir um valor constante de 1.1 a 1.2. O valor de C1 diminui

até um limite, entdo permanece constante.
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Anexo §

Dados de Simulacio
Parametros Variavel | Dimensdo Unidades
Operacional
Temperatura T 293.0 Kelvin
Diametro equivalente das bolhas dy, 0.0033 m
Tensio cisalhante normal o 54 N/m*
Difusio de O, na H,0 Das 2.41.107 m*/s
dos Fluidos
Densidade da agua dy 1000.0 kg/m®
Densidade do ar dg | 1.29x T/273 kg/m’
Viscosidade da dgua u 0.001 Pa.s
de Projeto
Coeficiente de rugosidade e 0.0 adm
Diametro da coluna D 0.23 m
Altura hidrostética total L.H 3917 m
de Otimizacao
Precisao me +- 1% de Yin %
Passo e 5 %o
Constantes Varidvel | Dimensdo Unidades
Gravitacional g 9.8 m/s”
Henry He 1.249x 107 | kgmol/(m’ kPa)
Gases ideais R 8314 J/kmol.K
Condicoes de Contorno Varidvel | Dimensdo Unidades
Razdo molar de C,/N2 na entrada Yin 21.0/79.0 adm
Pressio de saida p*pY 94.65 kPa
Altura hidrostdtica inicial 2™ 3.917 m
Altura hidrostatica final z¥ 0 m
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Anexo 6

Vazées gasosa e de liguido usado no experimento e na simulacdo.

| Vazdo gasosa (L/h) | Vazdo liquida (L/h) |

1338.33 148.67
2141.85 187.98
3097.6 221.6
4140.23 250.55
5240.6 264.74
6202.16 284.07
7163.72 301.57
§125.28 315.06
9086.85 324.97
10048.41 335.29
11009.98 344.77
11971.54 353.45
12933.1 361.71
13894.6 371
15817.8 387
17740.9 400
19664.0 415




Anexo 7

Resultados gerados apos otimizagdo das varidveis

i

V(g Eg f)pc fr fm pz Y{(z)

m/s adm kPa/m kKN/m»2 kN/mA2 FkN/mA2  Jadm
3.917 0.179]  0.255 1.092 0.428 2.858] 94.658] 0.2261
3.525] 0.1735 0.25 1.002 0.856 5750] 97.944]  0.2301
3.134] 0.1683 0.244 1.002 1.284 8.7] 101.273] 0.2341
2.742] 0.1634 0.239 1.092 1,711 11.68] 104.642] 0.2382
535  0.1587 0.234 1.092 2.139]  14.694] 108.049] 0.2423
1.0501 0.1544 0.23 1.002 25671 17.743F 111.492} 0.2465
1.567] 0.1502 0.225 7.002 2.995]  20.823] 114.968f 0.2507
1.175] _ 0.1463 0.221 1.092 3.423]  23.932| 118475 0.255
0.783] 0.1425 0.216 1.092 3.851| 27.0689] 122.013] 0.2594]
0.392 0.139] 0212 1.002 4.078]  20.231] 125.577  0.2638
0 0 0} 0 0 o[ 129.168]  0.2683
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