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Resumo vi

RESUMO

A compreensao dos fendmenos existentes em equipamentos industriais € de extrema
importancia para o seu projeto e otimizacdo. O uso de colunas de destilacdo € conhecido antes
mesmo do século XX. Desde o seu surgimento até os tempos atuais, significativos avancos
ocorreram. A literatura apresenta diversos trabalhos considerando o estudo de colunas de
destilacdo com pratos ou recheios. No entanto, pouca atenc¢ao tem sido dada para colunas com
vazios. O presente trabalho apresenta uma metodologia para o estudo da transferéncia de calor
e massa em colunas de destilacdo com distribuidores do tipo sprays em processos de
destila¢do, considerando uma abordagem Euleriana-Lagrangeana. Neste tipo de abordagem, as
gotas sdo modeladas individualmente a partir de trajetdrias na fase continua. O modelo k-¢ foi
empregado para predizer o comportamento da fase vapor. O equilibrio termodinamico é
modelado considerando a lei de Raoult. Utilizando conjuntamente conhecimentos de
Termodinamica, Processos de Separacdo (destilagdo) e de Fluidodindmica Computacional
(CFD), um modelo matemaético é proposto. A aplicacdo das escalas caracteristicas de tempo

como metodologia de andlise e compreensao dos resultados € proposta.
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ABSTRACT

The understanding of fluid dynamic phenomena in industrial equipments are extremely
important for new projects and their optimization. Distillation columns are being used even
before the XX century. Since that time many advances have happened. The literature presents
different studies as far as plates or packed columns are concerned, but few attention have been
done in empty section. The present study shows a methodology to study the heat and mass
transfer in empty sections of distillation columns considering the Eulerian-Lagrangian
approach. The Lagrangian tracking for the liquid droplets was used to predict spray
distribution. The model takes into account the influence of the liquid flow within the vapor
phase flow. The k-g& turbulence model was applied to predict the vapor behavior. The
thermodynamic equilibrium considered the Raoult’s Law. Considering the different areas as
thermodynamics, Separation Process (distillation) and the Computational Fluid Dynamics
(CFD), a mathematical model is proposed. The time scales methodology is important as a

feature to analyze and understanding the results.
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CAPITULO 1

CONSIDERA COES INICIAIS

O processo de destilagdo pode ser considerado como o precursor das operacdes
unitdrias, sendo utilizado antes do século XX. A origem exata do processo ndo fica totalmente
clara, sabe-se apenas que estaria relacionada a producdo de bebida alcodlica. FORBES (1949)
apresentou em seu livro intitulado A Short history of the art of distillation from the beginnings
up to the death of Cellier Blumenthal uma descricdo da origem da destilacdo a partir de
estudos de outros pesquisadores. O autor menciona que de acordo com etnologistas os quais
estudam civilizacdes de tribos primitivas, uma tribo africana tinha um licor intoxicante que era
obtido através da fermentacdo de uma farinha de aveia com 4gua, bebida esta chamada de
“manawa”, uma espécie de bebida tradicional da tribo. Esta seria a primeira aplicacdo de um
processo de destilacdo. Outros relatos apontados por Forbes também mencionam tribos da
Asia, e que a civilizagio Grega ji desenvolvia bebidas alcodlicas. Entretanto o autor ressalta
que nenhuma destas bebidas foi comprovada como sendo de origem destilada, embora seja
possivel deduzir que, de alguma forma, a destilagao ja era conhecida 1000 a 2000 A.C., devida
a existéncia nesta época, de produtos como Oleos essenciais, remédios e perfumes, entre

outros.

A primeira coluna para o processo de separacdo conhecido por destilagao foi
desenvolvida por Cellier-Bumenthal na Franga em 1813. Perrier introduziu uma nova versao
para o prato com bubble-cap na Inglaterra em 1822. Colunas com recheio ja eram usadas antes
de 1820 por Clement, o qual usava esferas de vidro para a destilagdo de bebidas alcodlicas.
Coffey inventou a primeira coluna com pratos em 1830. Apesar de haver relatos desde 1813
do inicio do processo de separagcdo conhecido por destilagdo, somente cem anos depois surgiu
a primeira publicacdo na forma de um livro tratando dos fundamentos da destilagcdo: “La

Rectification de I’alcohol”, publicado por Ernest Sorel em 1893 intitulado (KISTER, 1992).

Significativos progressos ocorreram nesta drea, até o ano de 1930. As aplicacdes

envolvendo destilagao evoluiram de uma ferramenta para a producdo de bebidas alcodlicas
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destiladas, tornando-se parte primordial nos processos da indudstria quimica, tais como a
extracdo de produtos para quimica fina, extracdo de dleos essenciais e industria de petrdleo,
entre outros. Um marco significativo neste avango foi quando a destilagdo passou
a transformar o petréleo bruto em derivados de maior valor agregado, como o diesel e a

gasolina.

A complexidade que envolve os atuais avangos tecnoldgicos tornou imprescindivel a
aplicacdo de novas ferramentas que permitam o desenvolvimento de novos conhecimentos
técnicos. Destaca-se, atualmente, o uso da Fluidodinamica Computacional (CFD -
Computational Fluid Dynamics), que vem se tornando uma ferramenta de engenharia cada vez
mais importante, reproduzindo detalhes locais do escoamento em equipamentos de forma
tridimensional e transiente, além de possibilitar a andlise de complexos fendmenos fisicos,
como escoamentos multifasicos, turbulentos e reacionais. O uso de CFD no dia a dia do
engenheiro € uma forte tendéncia que permite, entre outras coisas, a reducao dos custos de um
projeto tradicional. Trata-se de uma drea com crescimento em torno de 30% a 40% ao ano na
industria brasileira em geral e, especificamente, na industria de petréleo. O avanco da CFD
deixou de ser uma promessa para se tornar uma realidade, relativamente barata e eficiente,

com resultados consolidados na indudstria moderna.
1.1 Objetivos da Tese

Utilizando conjuntamente conhecimentos de Termodinamica, Processos de Separacao
(destilacdo) e de Fluidodinamica Computacional (CFD), o presente trabalho propde o
desenvolvimento de um modelo matematico para representacdo simultanea dos fendmenos de
transferéncia de calor, massa e momento em processos de destilacdo, considerando uma
abordagem Euleriana-Lagrangeana. Neste tipo de abordagem, as gotas sao modeladas
individualmente a partir de trajetérias na fase continua. Neste caso especifico, esta técnica foi
utilizada para a predicdo do comportamento em uma coluna de destilacdo a vicuo com
distribuidor do tipo spray. Condi¢des fluidodindmicas para analisar perfis de temperatura,
velocidade e composicdo das fases continua e dispersa serdo detalhadamente discutidas ao
longo deste trabalho e foram usadas para melhor compreensao e otimiza¢do do equipamento

citado.
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1.1.1

1.1.2

Objetivos Especificos

Realizagcdo de experimentacdo numérica para obten¢do de um modelo matemético
multifasico, multicomponente, tridimensional, turbulento e permanente, utilizando o
software comercial ANSYS CFX com o acoplamento para a representagdo do
fenomeno de mudanca de fase a partir de rotinas FORTRAN para o estudo do

equilibrio Liquido-Vapor em uma coluna de destilacdo a vdcuo com sprays;

aplicagdo do modelo desenvolvido para andlise de melhorias na performance do
equipamento, aperfeicoando e otimizando projetos a partir do estudo detalhado dos

fendmenos envolvidos e determinac@o das varidveis de maior relevancia.

Organizacao da Tese

Capitulo 2 — apresentam-se os fundamentos tedricos para uma melhor compreensao
do processo de refino contextualizando a regido da coluna a vicuo, as tendéncias de
um projeto de coluna de destilagdo, além de descrever os principais fendmenos
envolvidos no estudo de colunas de destilagdo. Estes serdo detalhadamente
discutidos neste trabalho, incluindo o fendmeno da mudanca de fase e a

caracterizacdo da fluidodinamica de gotas.

Capitulo 3 — a modelagem matemadtica adotada para a resolugdo desse trabalho €
apresentada, comparando-se os fundamentos matematicos para a representacdo da
fluidodinamica de colunas de destilacio a vdcuo a partir dos principios da
conservacao de massa, momento e energia, e das equagdes constitutivas de natureza

empirica necessdrias para o fechamento do modelo.

Capitulo 4 — os métodos numéricos, que se apresentam como uma ferramenta
poderosa na tentativa de reproduzir e prever o comportamento da natureza, sdao
apresentados numa discuss@o sobre o método dos volumes finitos baseado em
elementos finitos além da caracterizacio da malha numérica e da solugdo de

equagoes, adotada nos experimentos numéricos.

Capitulo 5 — para facilitar a compreensao dos fendmenos envolvidos, detalha-se o

equipamento adotado para a modelagem.
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Capitulo 6 — sdo apresentados os resultados obtidos com modelo multifdsico com
transferéncia de calor e massa, adotado como aproximacao da fluidodindmica de
colunas de destilacio a vicuo, e os estudos realizados para corrobora-los.
Apresenta-se também uma discussdo sobre a influéncia do acoplamento das fases e
uma proposta para otimizacdo geométrica a fim de garantir a troca de energia

necessdria para o equipamento de estudo.

Capitulo 7 - as conclusdes e sugestdes sdao apresentadas, apontando alguns

desdobramentos para a continuidade deste estudo.
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CAPITULO 2

FUNDAMENTACAO TEORICA

O Capitulo 2 apresenta a Revisao Bibliogréfica elaborada no desenvolvimento desta
Tese. O estudo da transferéncia de calor e massa associado a0 mecanismo de mudanca de fase
constitui um fendmeno extremamente complexo. Os trabalhos de maior relevancia para esta
tese sao apresentados, com énfase na descricdo do processo de refino de petréleo,
caracterizacao da fluidodinamica de bolhas e gotas, estado da arte em simulacao de sprays e a
escolha da abordagem experimental-numérica. Embora o presente trabalho destine-se
principalmente a avaliacdo da fluidodinamica da secdo de gasdleo leve em uma torre de
destilacdo a vacuo, a metodologia proposta pode ser empregada para outras secdes de

destilacdo onde distribuidores do tipo spray sdo utilizados.
2.1 O Processo de Refino (ABADIE, 2003)

A destilagao é um processo fisico de separacdo, baseado na diferenca de ponto de
ebulicdo (temperatura) entre os compostos numa mistura liquida. Variando-se as condi¢des de
aquecimento do petréleo, é possivel vaporizar compostos leves, intermedidrios e pesados que,
ao se condensarem, podem ser separados. Paralelamente, ocorre a formacdo de um residuo
pesado constituido principalmente de hidrocarbonetos de elevada massa molar, que ndo se

vaporizam em condicdes de temperatura e pressao na qual a destilacdo € realizada.

Além da temperatura, a pressdo € outro fator importante no processo de destilagdo. O
ponto de ebulicdo de um determinado liquido é funcdo da pressdo a que ele estd sendo
submetido. Quanto maior for a pressdo exercida, maior serd a temperatura de ebulicio do
liquido. Assim, a diminui¢do da pressdo acarreta na diminui¢ao da temperatura de ebulicao do

liquido.

A conjugacdo desses dois parametros — temperatura e pressdo — permite que um

liquido como o petrdleo seja separado em diversas fragdes.



Fundamentacgdo Teorica 6

Para a descricdo detalhada do processo de destilacdo, Figura 2.1, considera-se como
ponto de partida o inicio do bombeamento continuo do petréleo frio, por meio de vérios
trocadores de calor, nos quais o 6leo € progressivamente aquecido € a0 mesmo tempo em que

resfria os produtos acabados que deixam a unidade de refino.
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Destilacsio — gasdleo leve (GOL)

A
Vacuo [—* gasoleo pesado (GOP)

|—> residuo de vicuo

(6leo combustivel ou asfalto)

Figura 2.1: Esquema de destilagdo (ABADIE, 2003).

Antes do o petréleo ser enviado a se¢@o de fracionamento, este passa pela dessalgadora
(ou dessalinizadora) para remocdo de sais, dgua e suspensdes de solidos particulados,
permitindo maior flexibilidade operacional em relacdo aos tipos de petréleo processados.
Esses contaminantes causam sérios danos a unidade de destilacdo se ndo forem removidos do
6leo cru, limitam o tempo de funcionamento efetivo do equipamento, e causam ineficiéncia na

operacao da unidade.

A dessalgadora € um precipitador eletrostatico. A mistura dgua/6leo € submetida a um
campo eletrostitico ao entrar em um vaso de pressdo para coalescer as gotas de 6leo e

promover a separacao. O petréleo dessalinizado flui pelo topo do vaso, e continua seu fluxo
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dentro da unidade, enquanto a salmoura formada (4gua, sais e sedimentos) € continua e

automaticamente descartada pelo fundo.

O petréleo, apds ser dessalinizado, passa numa segunda bateria de pré-aquecimento,
onde a sua temperatura é elevada ao maximo valor possivel conseguido por troca térmica com
as correntes quentes que deixam o processo. Quanto mais alta for a temperatura atingida no
pré-aquecimento, menor serd a quantidade de combustivel gasta nos fornos para o

aquecimento final do dleo.

Apés deixar o dltimo trocador da bateria de pré-aquecimento, o petréleo ainda esta
com uma temperatura abaixo da requerida para que ocorra um fracionamento eficaz. Com a
finalidade de elevar mais a temperatura, possibilitando assim que as condicdes ideais de
fracionamento sejam atingidas, a carga € introduzida em fornos tubulares, onde recebe energia

térmica produzida pela queima de 6leo e/ou gas combustivel.

Para que se consiga vaporizar todos os produtos (que serdo retirados na torre de
destilacdo atmosférica), a carga deverd ser aquecida até o ponto estipulado, ndo devendo
ultrapassar uma temperatura limite, a partir da qual tem inicio a decomposi¢cdo das fracdes
pesadas presentes no 6leo bruto. Em temperaturas demasiadamente elevadas, pode ocorrer o
craqueamento térmico, que ¢ uma ocorréncia altamente indesejavel em unidades de destilacdo,
pois provoca a deposi¢do de coque nos tubos dos fornos e nas regides inferiores das torres,
causando problemas operacionais. A maxima temperatura de aquecimento de petrdleo, sem
que haja perigo de decomposicdo térmica, € de 400°C, temperatura a qual boa parte do

petrdleo ja se encontra vaporizado, e nessas condicdes a carga € alimentada na torre.

O ponto de entrada da torre é conhecido como zona de vaporizagao ou “zona de flash”.
Esta € a regido onde a separacdo em duas distintas correntes: uma constituida de fracdes
vaporizadas que sobe em direcdo ao topo da torre, e outra liquida, que desce em dire¢do ao

fundo.

Os produtos sao retirados da torre de destilacio em determinados pontos da coluna,
segundo as temperaturas limites de destilacdo das fragdes desejadas (6leo diesel, querosene e

nafta pesada).



Fundamentacgdo Teorica 8

Pelo topo da torre de destilacdo sdo retirados os vapores de nafta leve e GLP, os quais
sdo condensados, fora da torre, e posteriormente separados. O residuo da destilacao
atmosférica que deixa o fundo da coluna € chamado de residuo atmosférico (RAT), e dele

ainda devem ser retiradas fra¢cdes importantes por meio da destilagao a vacuo.

O residuo atmosférico, subproduto da destilagao atmosférica do petrdleo, € um produto
de elevada massa molar e de baixo valor comercial. Sua tnica utilizagdo prética € como 6leo
combustivel. Contudo nele, encontram-se contidas fracdes de elevado potencial econdmico,
tais como os gasdleos, os quais nao podem ser separados por meio da destilagao usual porque,
devido aos seus altos pontos de ebulicdo a pressdo atmosférica se torna impossivel vaporiza-
los, devido ao limite de 400°C imposta pela decomposicao térmica dos hidrocarbonetos

pesados.

A destilacdo a vicuo é empregada usualmente em dois casos: producdo de dleos
lubrificantes ou producdo de gasdleo para carga da unidade de craqueamento catalitico. O
residuo atmosférico que deixa o fundo da torre principal é bombeado e enviado aos fornos da
secdo de vécuo, para que sua temperatura seja aumentada. Os hidrocarbonetos vaporizados na
zona de flash desta coluna sdo geralmente coletados em duas retiradas: gaséleo leve (GOL),

pelo topo e gaséleo pesado (GOP) por uma retirada lateral.

O gasdleo leve é um produto ligeiramente mais pesado que o 6leo diesel podendo ser a
ele misturado, desde que seu ponto final de ebulicdo nao seja muito elevado. O gasdleo leve €
um produto de topo, saindo neste local somente vapor d’dgua e hidrocarbonetos leves, e uma
pequena quantidade de ar proveniente de ligeiros escapes nos equipamentos. Esses gases sao

succionados da torre pelo sistema de producao de véacuo.

Entre a zona de flash e a retirada de gasdleo pesado existe um conjunto de telas de aco
superpostas chamadas de eliminador de névoa (conhecido comumente pelo nome comercial de
Demister Pad), com a finalidade de evitar o arraste conduzido pelo vapor de gotas das fracdes
pesadas oriundas do produto de fundo, que iriam contaminar os cortes laterais, aumentando o

residuo de carbono e o teor de metais na carga a ser destinada ao craqueamento catalitico.

O produto residual da destilagdo é comumente chamado de residuo de vacuo. Este é

constituido de hidrocarbonetos de elevadissimo massa molar, além de contar com uma
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razoavel concentragcdo de impurezas. Conforme as suas especificacdes pode ser vendido como

6leo combustivel de baixo valor agregado como por exemplo o piche.

As torres de vicuo, comumente, possuem grande diametro (valores superiores a 4m),
uma vez que o volume ocupado por uma determinada quantidade de vapor € bem maior em

pressoes reduzidas do que a pressao atmosférica.

Os esforcos para o estudo fluidodindmico com transferéncia de calor e massa
avaliando a mudanca de fase foram concentrados na secdo de gaséleo leve da torre de
destilacdo a vacuo. O modelo proposto trata-se de um modelo genérico e capaz de representar

os fendmenos envolvidos para outras secdes de destilacdo.
2.2 Tendéncias de um Projeto de Coluna de Destilaciao

A evolugdo conceitual de um projeto de uma coluna de destilacio vem levando a
substituicdo dos tradicionais dispositivos de contato entre fases (pratos de destilagdo, recheios
e chicanas) por se¢Oes de vazios em que sprays permitem o contato entre as fases. Este
movimento é uma tendéncia natural, visando a minimizacdo da perda de carga da secdo. O
dominio dos fendmenos envolvidos além do conhecimento das varidveis de maior relevancia
vem a ser fundamental para a aplicacdo destas tecnologias. A Figura 2.2 ilustra a evolucio
desse conceito em torres fracionadoras de Unidades de Coqueamento Retardado. Para colunas

de destilacdo a tendéncia € a substitui¢ao de se¢des com recheios para vazios.

A Figura 2.2 (a) apresenta um projeto tradicional de uma coluna com pratos de
destilacdo (vermelho) e chicanas (azul) idealizado em 2001. Na Figura 2.2 (b) um projeto
idealizado em 2004, os pratos de destilacdo sdo substituidos por chicanas. J4 a Figura 2.2 (c),
projeto idealizado em 2006, demonstra a tendéncia da utilizacdo de distribuidores do tipo
spray onde o “dispositivo” de troca de calor pode ser considerado como a prépria superficie da

gota.
Esta evolugdo conceitual traz diversas vantagens:
¢ Eliminagdo de regides de formagao de acimulos indesejaveis;

e Maior facilidade de inspe¢ao e reparos do equipamento;
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e Maior tempo de operacdao do equipamento;
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Figura 2.2: Evolucdo conceitual dos projetos de fracionadoras de unidades de

coqueamenteo retardado.

A literatura apresenta um vasto estudo sobre colunas com recheios, como os trabalhos
apresentados por TROMPIZ (2000) e SPIEGEL (2003). Contudo, 0 mesmo ndo ocorre para
colunas com vazios (sprays). O primeiro passo na busca da compreensao dos pardmetros que
governam o desempenho da torre de destilacdo a vacuo pode consistir em experimentaciao
virtual (numérica). Para isto, a ferramenta mais indicada € a fluidodindmica computacional.
Na aplicacdo da fluidodinamica computacional € possivel realizar avaliagdes adequadas de
grandezas fundamentais, tais como: distribuicio de velocidades das fases envolvidas no

processo, distribui¢des do tempo de residéncia, influéncia da variacdo do diametro da gota
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sobre a mudanga de fase. Estes aspectos fenomenoldgicos serdo explorados ao longo deste

estudo.
2.3 O Fenomeno de Mudanca de Fase

Os fendmenos de condensacdo e evaporacdo estdo associados diretamente aos
fendmenos de transferéncia de calor e de massa. Este estudo € altamente complexo pela
dificuldade de representacdo dos fenomenos fisicos envolvidos, principalmente quando
envolvem uma fase continua e outra polidispersa. Essas dificuldades estdo associadas tanto ao

estudo numérico do problema quanto ao experimental.

Em diversos processos industriais, o contato entre a fase gasosa e a fase liquida ocorre
por dispersao de gotas da fase liquida na fase gasosa. Para simular corretamente a
representacdo da condensag@o e evaporagdo € necessario um modelo composto de pelo menos
duas fases, uma dispersa e outra continua. De forma geral, para o estudo do fendmeno de
mudanga de fase em uma coluna de destilacdo baseada em sprays, a fase continua representa a
fase vapor, enquanto que as gotas de 6leo caracterizam a fase dispersa. A fase dispersa fica
diretamente em contato com a fase continua durante um intervalo de tempo que deve ser o
necessario para se atingir o equilibrio termodindmico e térmico necessario. As taxas de calor e
massa envolvidas sdo dependentes das propriedades das fases envolvidas ( drea de troca,

velocidade relativa e propriedades fisicas) e dos coeficientes de transferéncia de calor e massa.

Nos trabalhos de mudanga de fase aplicados ao estudo de borbulhamento, geralmente,
durante o contato entre as fases envolvidas, constata-se uma varia¢cdo na hidrodindmica do
sistema. Isto é provocado, entre outros fatores, pelas mudangas na geometria das bolhas e nas
temperaturas de ambas as fases, gerando, assim, um processo que opera em regime transiente.
Este fato implica em dificuldades nas solu¢des das equacdes envolvidas, tanto do ponto de
vista tedrico quanto em aplicagdes experimentais, sendo que a literatura, embora trate de
processos transientes, geralmente o faz de uma forma isolada apresentando resultados

isoladamente para transferéncia de massa ou de calor (SCHMEHL, 1999).

Diversos autores estudaram o processo de borbulhamento, como SANTANA (1994)
que mostra os fendmenos de transferéncia envolvidos, abordando aspectos fundamentais a

serem levados em conta (propriedades dos fluidos, velocidade de ascensdo, diametro da fase
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dispersa, entre outros), descrevendo as dificuldades na obtencao das taxas de transferéncia de

calor e/ou massa.
Alguns aspectos importantes das pesquisas desenvolvidas na literatura sdo:

e andlise simultinea de transferéncia de calor e massa, ou seja, as equagdes de

conservacdo resultantes devem ser resolvidas simultaneamente;

¢ necessidade do conhecimento das quantidades de calor envolvidas no processo para a

determinacdo das quantidades de massa evaporada;

e ocorréncia de mudanca na geometria que, além de impossibilitar a representacdo do
fendmeno através de um conjunto de equacdes axialmente simétricas, provoca
alteracdo na circulagdo interna com modificacdes no perfil de velocidade e

conseqiiente mudanga nas taxas de transferéncia de calor e massa.

A transferéncia de calor e massa, que ocorrem no fendmeno de mudanga de fase,
devem ser caracterizadas para uma descricdo apropriada dos fendmenos envolvidos,
permitindo que os coeficientes de transferéncia expressem os efeitos das diferencas de
temperaturas. Para a obtencdo de um modelo mais completo para uma coluna de destilagdo,

torna-se imprescindivel o conhecimento dos fendmenos de transporte das duas fases.
2.4 Caracterizacao da Fluidodinamica de Bolhas/Gotas

Para sistemas em que hd gotas, fatores ligados a hidrodinamica das gotas (tais como
forma, dimensodes, velocidade de ascensdo, perfis de velocidade, for¢as de arraste, tempo de
resisténcia) t€m influéncia direta ou indireta nas taxas de transferéncia, o que leva a
necessidade de quantificd-las tanto na fase gasosa, quanto na fase liquida. Devido a
complexidade do comportamento de grupos de bolhas ou gotas em um meio continuo,
atualmente ainda se modelam estes sistemas polidispersos com base nos estudos de uma
particula isolada. Mesmo esta abordagem simplificada permite uma melhor descricio desse

comportamento e suas principais caracteristicas.

O conhecimento da distribui¢do de gotas de um sistema € requisito fundamental para a

andlise de todos os fendmenos em um sistema disperso como, por exemplo, 0 que se observa
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em equipamentos do tipo de ciclone. A literatura apresenta diversos trabalhos onde os autores
discutem diversas metodologias para a determinacdo do didmetro de gotas. Os trabalhos
desenvolvidos por MUGELE e EVANS (1951), SELLENS e BRZUSTOWSKI (1986),
SOVANI et al. (1999), e BABINSKI e SOJKA(2002) apresentam detalhadamente diferentes

metodologias para a caracterizac¢do da distribuic@o de gotas.

SANTANA (1994) indica em seu trabalho que, para didmetros pequenos, a bolha ou a
gota possui formato esférico, enquanto que, para nimero de Reynolds elevados, ha uma
distorcdo desse formato. O pesquisador observou que a dimensao das bolhas e/ou gotas, é
dependente, entre outros fatores, das propriedades fisicas do gés e do liquido, do diametro do
orificio onde é gerado, da tensdo interfacial gas-liquido ou liquido-liquido e da taxa

volumétrica do escoamento do gas através do orificio.

Um estudo de caracterizacdo fenomenoldgica para bolhas foi desenvolvido por GUET
et al. (2003) observando que pequenas bolhas possuem menores velocidades de ascensdo no
liquido quando comparada com bolhas grandes. Pequenas bolhas no escoamento ascendente
se movem no sentido da parede, enquanto que bolhas grandes se movimentam para o centro da
tubulacdo. Por esses motivos, bolhas pequenas ficam distribuidas mais uniformemente na

tubulacdo e, conseqiientemente, a concentracao de gas no fluxo com bolhas pequenas € menor.

2.5 Sprays

O processo de atomizacao (também chamado de nebulizag@o) consiste basicamente em
transformar uma fase continua liquida em gotas pequenas. O jato liquido € desintegrado pela
energia cinética da propria fase liquida, ou pelo contato com a fase gas em contra-corrente. As
diversas origens do fendmeno de atomizacdo faz com que na sua grande maioria resulte em
um spray caracterizado por um amplo espectro de tamanhos de gotas. Este comportamento faz
com que a caracterizacdo da distribui¢do do diametro de gotas seja dificultado, o que se torna
um obstdculo na determinacio de uma metodologia completamente eficaz para tal

representacdo.

A eficiéncia de um atomizador € influenciada pela sua propria geometria (detalhes

internos, didmetro de saida do spray) além das caracteristicas da fase continua. As
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propriedades da fase liquida (massa especifica, tensdo superficial, viscosidade) também

influenciam significativamente as caracteristicas do tipo de distribuicdo de gotas obtido no

spray.

No estudo apresentado por Hede er al. (2008), uma revisdo bibliografica sobre os
trabalhos de maior relevancia em sprays € apresentada. A ilustracao apresentada na Figura 2.3
representa as diferentes “dreas molhadas™ obtidas com os diferentes tipos de bicos spray. A
Figura 2.3 (a) apresenta o spray do tipo cone oco, Figura 2.3 (b) o spray do tipo flat e Figura
2.3 (c¢) spray do tipo cone cheio. Para o presente estudo é empregado o spray do tipo cone

cheio com um angulo de 60°.

Figura 2.3: Exemplos de diferentes caracteristicas de spray, (a) cone oco, (b) “flat” e (c)

cone cheio (Hede et al., 2008).

No trabalho desenvolvido por LEFEBVRE (1989), um amplo estudo sobre
caracterizacdo de sprays € apresentado. Descrevendo as propriedades dos liquidos que
exercem maior influéncia sobre a distribuicdo do diametro de gotas, concluiu-se que a tensao
superficial, ¢ uma das varidveis de maior relevancia. Conceitualmente, a tensdo superficial
pode ser entendida como a forca de resisténcia a formagao ou ampliacdo de uma nova area de

contato entre duas ou mais fases. A energia minima requerida para que ocorra a atomizacao €

igual a propria tensdo superficial multiplicada pelo aumento da area superficial do liquido. A
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razdo entre a razdo da forga inercial e a tensdo superficial é representada pelo parametro
adimensional conhecido como Numero de Weber (We), que é empregado para correlacionar

os valores obtidos para diametro de gotas.

A viscosidade consiste em uma das propriedades mais importantes dos liquidos.
Apesar de a tensdo superficial influenciar mais na atomizacao, esta propriedade também &
fundamental para a descricdo do fluxo desta fase e as tendéncias de escoamento das gotas

geradas pelo spray.
2.5.1 Simulacao de sprays

Para a representacdo matemadtica do escoamento bifasico gas-liquido sao empregados
basicamente dois tipos de abordagens: a Euleriana-Lagrangiana (E-L); e a Euleriana-Euleriana
(E-E). Na abordagem E-L, aplicada neste estudo, o gis é considerado como uma fase
continua, enquanto o liquido € considerado uma fase descontinua. As fases interagem entre si
por meio de forcas de interagdo, como as de arraste. A fase continua € modelada por equacdes
classicas de conservacdo baseadas na mecanica do continuo, e as gotas (ou bolhas), como
entidades individuais, tratadas pela mecanica cldssica do corpo sélido, especificamente pela
aplicacdo da 2% Lei de Newton. Para a abordagem E-E, todas as fases sdo consideradas como

fases continuas, possuindo propriedades distintas na mesma localizacdo do espago-tempo,

interagindo entre si e induzindo a interpenetrabilidade das fases (MEIER, 1998).

A simula¢do de sprays é um tema que tem chamado a atencdo da comunidade
cientifica em funcdo da ampla gama de aplicagdes. Alguns dos primeiros trabalhos detalhados
nessa drea foram desenvolvidos por PIGFORD e PYLE (1951) e BOZORGI et al. (2006), nos
quais foram realizados experimentos para determinar a influéncia de parametros como a razao
de gas/liquido do sistema, distribuicdo de gotas, tipo do bico (spray) utilizado, formacgdo de
filme na parede, além dos diversos parametros de projetos envolvidos. O trabalho
desenvolvido por Pigford e Pyle teve um cardter predominantemente experimental, segundo

Bozorgi.

Colunas de destilagdo operando em condi¢des de véacuo sdo equipamentos que
usualmente possui grandes didmetros. Portanto, existe um grande empenho no projeto

otimizando tais equipamentos, o que inclui a op¢do de utilizacdo de atomizadores (sprays). A
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substituicdo de chicanas por sprays, conforme mencionado no item 2.2, mostra diversas
facilidades, tais como o aumento da drea de contato entre fases liquido/gas, além da reducao

de paradas do equipamento para manutengao.

Alguns fatores podem influenciar significativamente na regido de vazios:

¢ reducdo do espaco entre os sprays € o leito;

e andlise da escolha do tipo de spray empregado;

¢ estudo do arranjo para a distribuicdo dos sprays.

A formacdo de um filme na parede do equipamento é um fendmeno real, o qual vem
sendo alvo de estudo de alguns pesquisadores. O trabalho desenvolvido por OLUIC (2001)
apresenta o estudo experimental sobre sprays do tipo cone cheio com grande angulo (= 120°).
Neste estudo, o pesquisador considera o didmetro médio para as gotas variando entre 0,2 mm e
2 mm. Chama a atencdo para o fato de grande quantidade do liquido se deslocar no sentido da

parede, formando um filme que chega a conter 50% do liquido aspergido pelo spray.

Quantificar a massa de liquido na parede é extremamente dificil, por ser uma
quantidade muito influenciada pelas condicdes de operagao do sistema e do tipo de spray
adotado. BOZORGI et al. (2006) também demonstram estudos experimentais em que em
torno de 75% de liquido estd na regido proxima a parede do equipamento, nas condicdes
experimentais realizadas. SHARMA e MEHTA (1970) fizeram seus estudos tendo como foco
principal a transferéncia de massa em torres que dispdem de spray, Nestas pesquisas foram
negligenciadas, no modelo, a formacao do filme na parede do equipamento, mas ressaltaram a

existéncia da formagdo deste.

A pesquisa desenvolvida por MICHALSKI (1997) empregou um modelo
unidimensional para a estimativa do comportamento fluidodindmico das gotas. Por este

motivo ndo € possivel considerar a formacao do filme na parede.

A distribuicdo do diametro de gotas empregada neste trabalho foi fornecida pela

empresa fabricante dos sprays utilizados na coluna analisada. A distribuicdo do didmetro de
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gotas € correlacionada através da capacidade e perda de carga do spray. Maiores detalhes

sobre os valores da distribuicdo bem como do spray sao apresentados no decorrer do trabalho.
2.6 Escolha da Abordagem Experimental - Numérica

Cdédigos de CFD tém sido empregados desde o ano de 1960 para a simulagdo de casos
industriais, basicamente para casos unidimensionais (1D), e com sérias limitacdes no

detalhamento matemaético necessario para um bom resultado.

O desenvolvimento de uma nova geracdo de ferramentas computacionais € métodos
numéricos, a partir da década passada, vem proporcionando maior nivel de detalhamento
fenomenoldgico na anélise de casos de estudo, aumentando significativamente a qualidade das

predicdes tedricas. Isto foi possivel gracas aos avangos computacionais.

MASON e LEVY (1998) compararam a utilizacdo de um modelo unidimensional (1D)
com um tridimensional (3D), simulando o escoamento gis-s6lido em uma tubulacdo. Ambos
os modelos resolveram as equacdes de conservacdo de massa, de momento e de energia.
Observaram que o modelo 1D apresenta, como esperado, resultados mais rapidos em relacao
ao 3D, embora este apresente a vantagem de predizer problemas em algumas regides para
geometrias com curvas, tais como o desgaste em curvas, € na predicio de escoamento
estratificados, onde a velocidade de transporte € menor que o da suspensdo. Para representacao

adequada da fluidodinamica do sistema de estudo a modelagem 3D ¢é fundamental.

MUDDE e SIMONIN (1999) simularam a injecdo de bolhas no centro da base de uma
geometria retangular, utilizando o cédigo ASTRID. As simulagdes incluiram a turbuléncia
com o modelo k-€ para as geometrias bidimensional (2D) e tridimensional (3D). Observaram
que, para o caso 2D, uma solugdo estaciondria é obtida enquanto para o caso 3D, o
escoamento ndo atinge o regime estaciondrio, de tal maneira que o escoamento €
inerentemente transiente. A viscosidade turbulenta observada para o caso 3D € menor do que o

2D; conseqiientemente a difusao da bolha € menor no caso 2D.

Em 2001, MUDDE e VAN DEN AKKER avaliaram a simulacdo de condi¢des 2D e
3D em um reator air lift, considerando a condicdo de estado estaciondrio. Basearam-se no

escoamento bifdsico com o modelo de turbuléncia k-€ . A geometria 3D apresentou uma
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reprodutibilidade fenomenolégica melhor das condicdes reais, comparada ao desempenho da

geometria 2D.

NORILER (2003) observou a formacao de pequenas zonas de recirculacdo ao simular

o escoamento 3D transiente em um prato de destilagdao, o que nao foi observado no modelo
2D.

O modelo matemdtico empregado ao longo desta tese consiste em uma abordagem
Euleriana-Lagrangeana para o escoamento multifasico. Tal abordagem demonstra-se a mais
indicada para aplicacdes em que a fracdo volumétrica da fase dispersa (fase liquida no caso)
seja proxima ou inferior a 1% (FAETH, 1987). Ao comparar a modelagem Euleriana-
Lagrangeana com a abordagem Euleriana-Euleriana, diversas vantagens podem ser
ressaltadas. A Tabela 2.1 apresenta as vantagens da modelagem Lagrangeana

comparativamente com a Euleriana.

Tabela 2.1: Vantagens da modelagem Lagrangeana para representacao de sprays.

Lagrangeana Euleriana

Solugdo de um sistema adicional de
Representagdo do | Possibilidade de modelagem
equacdes de conservacdo para cada
diametro das | de uma ampla faixa de
. didmetro de gota simulado (aumento do
gotas diametro de gotas )
tempo computacional)

Discretizacdo da regido de entrada de
. . Defini¢do de pontos de inje¢ao
Discretiza¢ao liquido, acarretando em  malhas
representando a entrada da fase
geométrica ‘ extremamente refinadas (aumento do
liquida nos sprays .
tempo computacional)

Em contrapartida as vantagens apresentadas na Tabela 2.1 para o caso de estudo a que
se propde este trabalho, para uma aplicacdo onde fosse de interesse a representacdo da
influéncia do detalhamento interno do spray uma abordagem E-E seria mais adequada. Outra

caso seria, por exemplo a necessidade de reproduzir o fendmeno de cavitagdo no interior do

spray.
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2.7 A Técnica Numérica Empregada

Segundo GUNZBURGER e NICOLAIDES (1993), CFD consiste na andlise de
problemas, ou seja, situacdes fisicas envolvendo escoamento de fluidos, transferéncia de calor,
de massa, e fendmenos associados (como reacdes quimicas), por meio de fontes
computacionais de simulacdo numérica. Esta técnica € poderosa e abrange varias aplicacdes

nas areas industrial e educacional (Tabela 2.2).

Tabela 2.2: Exemplos de aplica¢des de CFD.

AREA DE APLICACAO EXEMPLOS

. Aerodindmica de veiculos, escoamento através de
Automotiva ]
vélvulas, filtros e tanques.

Escoamento de plastico e vidro, matrizes de extrusao,
o transferéncia de calor e de massa em reatores quimicos,
Processos Industriais o ) ]
operacdes unitdrias (destilacdo, evaporagdo, filtragao e

secagem) e tratamento de dguas e efluentes.

) ) ‘ Escoamento de fluidos através de veias, artérias,
Biomédica e Farmacéutica
préteses e cérebros.

Alimenticia Processos de pasteurizacdo e envase de liquidos.

Escoamento em torno de corpos submergidos, efeitos
Aeroespacial da acdo (ou auséncia) da gravidade, cabines de

ventilacdo e tanques.

As técnicas de CFD apresentam grande utilidade na concepcao de projetos novos e/ou
otimizados, produzindo grandes volumes de resultados computacionais com baixos custos, se
comparados com o caso da constru¢do de um aparato experimental e execucdo de
experimentos reais. Entre as vantagens da utilizacdo da técnica de CFD como uma ferramenta

aliada ao conhecimento técnico e cientifico, destacam-se:
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e reducdo substancial de tempo computacional e custos, relativos a concepcdo de

novos projetos;

e facilidade em estudar problemas onde os controladores experimentais sao dificeis,
impossiveis ou perigosas de se estabelecerem como, por exemplo, situacdes

relacionadas a grandes escalas;
¢ nivel ilimitado de detalhes dos resultados com as simulag¢des para projeto;

O emprego de CFD tém crescido em torno de 30 a 40% ao ano na industria brasileira
(segundo dados da empresa ESSS do ano de 2007), especialmente na industria de petréleo. Na
maior empresa de refino de petréleo do Brasil, a PETROBRAS, as aplicacdes se iniciaram ha
cerca de duas décadas. As primeiras andlises eram uni ou bidimensionais, em regime
estaciondrio, monofésicas e em geometria retangular (DAMIAN, 2007). Com avango
computacional, iniciaram-se as andlises em regime turbulento, transiente € em geometrias
complexas. Atualmente tém sido simulados vdrios equipamentos acoplados, incluindo

fenomenologia complexa em um niimero de aplicagdes cada vez maior.
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CAPITULO 3

MODELAGEM MATEMATICA

Um modelo matemaético nao € a representacgdo fiel da realidade concreta do fendmeno,
mas apenas uma tentativa de representd-la adequadamente num campo abstrato da realidade
matemdtica. Assim, tanto melhor serd o modelo quanto mais adequadamente ele descrever a
realidade, com a simbologia, regras de ‘“sintaxe”, propriedades e defini¢cOes tipicas da

matematica (MEIER, 1998).

O objetivo principal desse capitulo € apresentar a modelagem matemaética proposta
para a representacdo das equagdes que governam o escoamento multifdsico, tridimensional e
turbulento, associados a fluidodindmica de uma se¢do de uma coluna de destilacdo a vicuo

equipada com distribuidor do tipo spray.
3.1 Modelagem Matematica da Fase Continua

O modelo matematico dos fendmenos de transporte sdao aqueles que utilizam os
principios fisico-quimicos regidos por leis de conservacdo de massa, de energia € momento,

ou seja:

e conservacdo de massa (Lei de Lavoisier) = “Na natureza nada se perde, nada se cria,

tudo se transforma’;

e conservacdo de energia (la Lei da Termodinamica) = “A variacdo na energia de um

sistema € igual ao calor fornecido ao sistema, menos o trabalho realizado pelo

sistema’’;

e conservacdo de momento (2* Lei do Movimento de Newton) = “O somatério das

forcas atuantes sobre o sistema € igual a variagdo do momento”.
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Para um caso CFD, o modelo matematico pode ser considerado fechado, ou seja,
passivel de solucdo matemdtica, se estiver composto por todas as equagdes de conservacao
relevantes, com todas as informagdes experimentais ou constitutivas, e por todas as condi¢des

iniciais e de contorno que descrevem o fendmeno a ser estudado.

As equacgdes de conservacdo e as condicdes de contorno tradicionais aplicadas em
simulacdes CFD, para escoamentos monofésicos, podem ser encontradas em diversas

publica¢des classicas, como BIRD (2002), MALISKA (2004).

Aplicando estas leis de conservagdo ao escoamentos multifasicos e multicomponentes
(as fases sdo misturas de diversas substanciais), para uma abordagem Lagrangeana-Euleriana
em um sistema Gdés-Liquido, onde a fase continua € a gasosa, que escoa no sentido
ascendente, e a fase dispersa € a liquida, que escoa no sentido descendente chega-se a

seguinte descri¢ao matemética (BIRD, 2002),:

Equacio da conservacao de massa total (equagao da continuidade)

0 &

g(pc)"'v'(pcvc):zrﬁ) 3.1
D#C

onde

I'., =€ a taxa liquida de transferéncia de massa entre as fases continua e dispersa por

unidade de volume.
C e D =representam as fases continua e dispersa respectivamente.

Equacio da conservagdo de momento (equacao do momentum)

a(pCVC ) + V
ot '

(Pcveve)=-Vp+VI+M. +p.g (3.2)
em que M representa as forcas interfaciais presentes sobre a fase continua devido a

presenca de outras fases e T € o tensor tensdo que, para um fluido newtoniano, pode ser

expresso pela equagdo de Stokes:
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T=p.|Vv. +(Vv.)] (3.3)

onde [l € a viscosidade dinamica.

Equacdo de conservagdo do componente i na fase continua

0
g(pcin )+ 2 (VCin )_ V. (pCDiC (V¥ic )) =T e (3.4)

p.D,c =coeficiente de difusdo molecular;
D.. =difusividade cinemdtica.
I .« =€ o termo fonte (Ex.: - transferéncia entre fases, reagcoes quimicas)

Equacdo da energia

a Ncomp

g(pchc)"‘v ’ (pchhc)_V ’ (}\’CVTC): zri,mChC +Qc +Sc (3'5)
i=1

onde:

h . = entalpia sensivel da fase continua

T, =temperatura da fase continua

Ao =condutividade térmica

S =representa fontes externas de calor

Q. =representa a transferéncia de calor da fase “c” através da interface com outras fases

I', - =representa a transferéncia de calor induzida pela transferéncia de massa
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3.1.1 Turbuléncia

As equacdes de conservacdo médias temporais podem ser usadas como uma
aproximacao para representar tanto o escoamento em regime laminar quanto o escoamento em
regime turbulento, em virtude deste dltimo ser de natureza instantianea (VERSTEEG e
MALALASEKERA, 1995). Entretanto, ndo € comum, para propositos de cdlculos de
engenharia, resolver tais equacdes na forma direta, pelo fato da necessidade de escalas
temporal e espaciais muito pequenas para caracterizar o escoamento instantaneo. Isto conduz a
um esforco computacional atualmente indisponivel, exceto para escoamentos em baixo
nimero de Reynolds. Devido a isto, introduz-se os conceitos das médias temporais e o da

decomposicao de Reynolds.
A média temporal de uma propriedade qualquer é definida como':

t+At (3.6)

1 J'q)dt
t

o= At
em que At é uma diferenca de tempo grande em relacdo as flutuagdes turbulentas, e pequeno

em relacdo ao tempo em que se almeja avaliar. Separando-se em termos das flutuagdes, t€m-

Se:

0=0+0 G

sendo ¢ uma varidvel fluidodinamica instantanea, ? 4 sua média temporal, e ¢’ a flutuacdo de

0 (isto é, a diferenca entre a média e seu valor instantaneo).

Introduzindo este conceito nas equagdes de transporte, € aplicando o procedimento
conhecido como decomposi¢ao de Reynolds, obtém-se as equagdes médias temporais para as

propriedades envolvidas (massa, velocidade e pressao):

¢ Equacdo média-temporal da continuidade,

1 . - . e, . L 4. . ~
Todas varidveis serdo consideradas como varidveis médias-temporais sem a notagdo (),
por questdes de conveniéncia.
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d (- — &
g(pc)_"v'(f)cvc): ZFCD (3-8)
D=1

¢ Equacdo média-temporal de energia

a Ncomp (3 9)
g(pchc ) +V- (pCVChC ) -V ()\‘CVTC) = zl—;,mchc + QC + Sc '
i=1

e Equacdo média-temporal do momentum,

@wﬁvc):vﬁﬁ‘ PV.V.)—Vp+M, (3.10)

O termo da Equagao (3.9), PVeVe refere-se 2 média temporal do produto diddico da
flutuacdo da velocidade e € chamado de tensor de Reynolds ou tensor turbulento. E €
justamente este novo termo na equagcdo do momentum que € responsdvel pela “mistura” de

momentum em escoamentos turbulentos, ou seja, responsavel pela dissipacao de energia..

Dificuldades aparecem quando da caracterizagao do tensor de Reynolds em termos das
propriedades médias temporais. Este problema é conhecido como problema de fechamento da
turbuléncia (turbulence closure) e ainda € considerado “‘em aberto” na Fisica contemporanea.

Este fechamento se d4 pela utilizagdo dos chamados modelos de turbuléncia.

Para o estudo da troca de calor e massa na coluna de destilacdo de interesse serdao
avaliados, para representacio da fase continua, dois modelos de turbuléncia, o0 modelo cldssico

de turbuléncia k-& (WILCOX, 2000) e o modelo SST (MENTER, 2003).

3.1.2 Equacoes constitutivas

Para o cdlculo de momento pode-se dizer que a forca total exercida na interface (forgas

inerciais) entre as fases, pode ser escrita da seguinte forma

3.11)
Fop =—Fpc

Np
ZFCD =F,, ¢

D#C

Alguns dos efeitos que podem criar forcas de interface, em que;
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Fo, =F> +F5, +F5" +FY +Fop (3.12)
onde:

FJ, =forga de interface devido ao arraste;

F},, = forca lift;

F.5" =wall lubrification force;

F)' = forca de massa virtual;

F.} = forga de dissipagio turbulenta.

Neste trabalho € discutido apenas a forca de arraste, por esta ser a de maior relevancia

para a aplicag@o que esse estudo se propoe.

A forca de arraste € a forca exercida pelo fluido sobre um corpo imerso:
FgD :BCD(VC _VD) (3.13)

Como Bec =0 e Bep-Poc

Como j4 discutido na literatura em trabalhos como o de GIDASPOW (1994), o arraste

sofrido por uma particula escoando em uma fase continua pode ser dado por:

1
F, ZECDpCAP|VD _VC|(VD _Vc) (3.14)
Entdo a forca total de arraste por unidade de volume € avaliada como:
F. =n,F, (3.15)

onde:
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Ap = drea projetada por uma unica particula, na dire¢cdo do escoamento;
np = niimero de particulas ou gotas por unidade de volume;
Cp = coeficiente de arraste na interface.

Para o estudo da transferéncia de calor e massa na secdo de vicuo foi utilizado o
coeficiente de arraste de Shiller Naumann. Este coeficiente é aplicavel para gotas que podem
ser consideradas como esféricas.

_ 24

C, _g(1+0,15Re°’687)

(3.16)

Para a equagao de energia o tratamento para a transferéncia de calor entre uma fase continua e
dispersa pode ser escrito da seguinte forma, a partir do Numero de Nusselt na interface (BIRD,

2002) para o regime turbulento.
Nu=2+0,6Re”’ Pr*’ (3.17)

onde:
Pr = Numero de Prandtl.

Sendo que o Numero de Nusselt, para a interface entre as fases pode ser definido da seguinte

forma (INCROPERA, 2006)

— hCDdP
Ao

Nu (3.18 (a))

3.2 Modelagem Matematica da Fase Dispersa

Para a representacdo efetiva de um sistema envolvendo sprays adotou-se a abordagem
Lagrangeana para a modelagem da fase dispersa que, neste caso € a fase liquida. Esta
abordagem se apresenta como a mais adequada para a discretizacdo dos pontos de injecao das

gotas, conforme justificado no Capitulo 2 — Fundamentacdo Tedrica.
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A literatura apresenta uma grande diversidade de trabalhos de simulagdo de
funcionamento de sprays, destacando-se o trabalho de alguns pesquisadores como MUGELE
(1951). Em sua pesquisa, MUGELE (1951) ressalta a importancia do conhecimento do
diametro de gotas, como uma condi¢do do sistema em estudo, sendo pré-requisito para uma
andlise fundamental dos fendmenos de transferéncia de massa e de calor. A distribuicdo dos
didmetros de gota em uma coluna de fracionamento determina, por exemplo, a taxa de
transferéncia de calor e massa entre as fases. Diferentes metodologias sdo discutidas para a
determinacdo dos didmetros de gota para as mais diversas substancias, além de propor uma
expressdo para a determinacdo destes didmetros com bons resultados. Contudo, para a
aplicacdo da metodologia proposta por Mugele para a determinacdo do diametro de gota,

muitas vezes, nem todos os parametros necessarios sao conhecidos.

A aplicacdo de um modelo Euleriano-Euleriano para andlise simultinea da
transferéncia de calor e massa no projeto de colunas com sprays foi proposto por MEYER
(1995). Do ponto de vista macroscopico o modelo inclui a presenca da fase continua (gas),
o bico spray e a dispersdo de gotas além da consideracdo da formacdo de um filme na
parede do equipamento. Do ponto de vista microscopico, foram consideradas as
transferéncias simultaneas de calor e massa. Os resultados obtidos com o modelo foram
comparados com dados experimentais obtidos em uma planta piloto, com boa
concordancia. O pesquisador utilizou o didmetro médio de Sauter para caracterizagdo do
diametro médio das gotas adotado para o estudo. Embora as consideracdes do estudo
possam parecer razodveis, poucos detalhes foram apresentados no trabalho, como por
exemplo, as condi¢des detalhadas de processo em que os dados experimentais foram
obtidos. As caracteristicas do distribuidor com 41 bicos do tipo spray, fazem com que o uso
de uma abordagem Euleriana-Euleriana para discretizagdo dos bicos seja invidvel,

considerando os recursos computacionais atuais.

TROMPIZ (2000) apresenta uma metodologia para determinacdo do didmetro
inicial da gota em funcdo do nimero de Weber (We), do nimero de Reynolds (Re) e do
diametro do orificio do spray. Entretanto varidveis importantes para a estimativa do

diametro de gota, como a tensao superficial do fluido, sao desconsideradas.
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BECK (2003) considera uma abordagem Euleriana-Eulerina, apresentando uma
metodologia desenvolvida pelo proprio autor para a representacdo das gotas formadas por
um spray como uma funcdo de distribui¢ao de gotas. O autor propde um sub-modelo para a
representacao do arraste, da quebra e colisdo das gotas através de equacdes de transferéncia
de calor e massa. Além das dificuldades encontradas para a discretizacdo do spray, a
metodologia proposta apresenta a dificuldade de necessitar de uma série de pardmetros

iniciais para a representacdo do fendmeno de interesse.

KIM (2003) considera uma abordagem Euleriana-Lagrangeana para o estudo da
evaporacao de uma unica gota. A metodologia empregada € semelhante a apresentada no
presente trabalho, entretanto a aplicacio do modelo desenvolvido pelo autor KIM (2003)
considera apenas o fendOmeno da evaporacdo e uma unica gota. Consideragdes como a

condensacdo e a variacdo do diametro de gota foram desprezadas.

Assim como KIM (2003), BOZORGI (2006) considera uma abordagem Euleriana-
Lagrangeana para o estudo da evaporagdo de gotas. Entretanto uma forte consideragdo foi
adotada para representar a variagdo do didmetro de gota em virtude do fendmeno de

evaporacao ter sido desconsiderado.

Os trabalhos desenvolvidos pelos pesquisadores, MUGELE (1951), MEYER
(1995), TROMPIZ (2000), BECK (2003), KIM (2003) e BOZORGI (2006), nao
exploraram o nivel de complexidade e detalhamento propostos nessa tese. Esta pesquisa
contempla o desenvolvimento cientifico diretamente relacionado com a inovagao
tecnoldgica de engenharia para a modelagem de dispositivos tipo spray envolvendo os

fendmenos de transferéncia de calor e massa simultaneos para distribuidores do tipo spray.

A partir da representacdo apresentada no software ANSYS CFX (2007) para a fase
dispersa usando a abordagem lagrangeana, se propde para a representacdo da condensagao
e da evaporagdo de gotas (considerando a gota como uma esfera rigida), a seguinte equagao

para a representagdo do fluxo de massa existente na fase dispersa:

d
zD =T,,c =—nd pDSh(w, K, —w,) (3.19)
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O cédigo multifasico lagrangeano do software comercial ANSYS CFX-11.0 para a
modelagem de transferéncia de massa entre fases considera somente a evaporacdo da fase
liquida discreta. Assim, foi desenvolvido um cddigo especial e Fortran, a fim de prever a
possibilidade de condensacdo da fase continua também. O termo fonte que prevé a
transferéncia de massa nas equacdes de conservacdo na Equacgdo (3.19) ndo € alterado,
apenas passa a ser permitido que tenha tanto sinal positivo (condensa¢do) quando sinal
negativo (evaporagdo). O equilibrio de fases na interface limita a transferéncia de massa
(ANSYS CFX, 2007), ja que, para o modelo empregado, ndo sdo consideradas variacdes de

composi¢ao no interior da gota. Quando o equilibrio for atingido, a troca de massa cessara.

Conforme a Eq. (3.19), o fluxo de massa pode ser representado da seguinte maneira:

m =—nd pDSh(w, K, —w,) (3.20)

onde:

d, = didmetro da fase dispersa (gota)

D = difusividade cinematica

Sh = nimero de Sherwood

wi, = frac@o madssica da fase dispersa

wy = fracdo madssica da fase continua
K. = constante de equilibrio

O nimero de Sherwood € fun¢cdo do nimero de Reynolds e Schmidt, representado

nesta pesquisa, da seguinte maneira, ANSYS CFX (2007):

h,d
Sh=—27 ~ 21 06[Re*s ) (3.21)

onde:

D = difusividade cinematica
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Sh = nimero de Sherwood
hm = coef. de transferéncia de massa

O ndmero de Schmidt é a razdo entre a difusividade de momento (viscosidade
dindmica) e a difusividade massica:

S, = £ (3.22)

3.2.1 Equilibrio liquido-vapor (ELYV)

A condicdo de ELV (VAN NESS, 2000) para misturas de hidrocarbonetos pode ser
definida de diversas maneiras. Dependendo da abordagem adotada na defini¢do da fugacidade

de cada fase, pode-se chegar a diferentes definicdes para o calculo da constante de equilibrio.
As representagdes para a fugacidade podem ser feitas da seguinte maneira:

e formulacdo simétrica: quando se utiliza a mesma definicao de fugacidade nas duas

fases (gama-gama, fi-f1);

e formulacdo assimétrica: quando se utiliza defini¢des distintas entre as fases (fi-

gama, gama-fi).

As abordagens destacadas recebem muita atencdo na literatura, sendo base para a
maioria dos modelos de ELV encontrados nos simuladores de processo comerciais
consagrados e validados. Podem ser citados, por exemplo, os softwares PRO-II da Invensys e

0 HYSYS desenvolvido pela Hyprotech.

Para o calculo da ELV deste trabalho optou-se pela abordagem ‘“‘gama-fi”. Nesta
abordagem, uma equacdo de estado, através do coeficiente de fugacidade, é usada para
predizer o comportamento e as nao-idealidades da fase vapor, enquanto um modelo de energia
livre de Gibbs em excesso, através do coeficiente de atividade, é usado para predizer o
comportamento e as nao idealidades da fase liquida (AZNAR, 2002). Esta € uma abordagem
tradicional, que pode ser aplicada a uma ampla variedade de misturas, e é adequada para

sistemas sob pressdes baixas ou moderadas, como o caso da coluna a vicuo em questdo.
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Entretanto, este modelo ndo € aplicdvel a sistemas a pressoes altas. Esta limitacdo deve-se aos
modelos de energia livre de Gibbs em excesso, que sdo determinados em condicdes de baixas
pressoes. Além disto a abordagem ‘““gama-fi” € uma das mais usadas na industria de petréleo.
A abordagem empregada se baseou nas correlacdes generalizadas para o cdlculo da constante

de equilibrio (Ke) propostas por CHAO e SEADER (1961) e GRAYSON e STREED (1963).

Foi utilizada a abordagem baseada na lei de Raoult (VAN NESS, 2000), j4 que foi

possivel considerar tanto o vapor quanto o liquido como fluidos ideais (BEJAM, 1988).
3.2.2 ELYV para fluidos ideais — Lei de Raoult

A considera¢do do equilibrio ideal pode ser aplicada para sistemas onde existe o
comportamento proximo da idealidade nas fases em equilibrio. Em uma solucdo ideal, a

temperatura e pressao constante, a fugacidade de cada componente € proporcional a fracao

[1342]

molar do componente. Considerando um componente “i” qualquer, a seguinte relacio

fundamental para o equilibrio termodinamico pode ser aplicada, PRO-II (2002):

fr=fY (3.23)

onde L indica a fase liquida, V indica a fase vapor e f; representa a fugacidade do componente
i.
Para a fase vapor, se ideal, a fugacidade é considerada como sendo igual a pressdao

parcial:

£ =y.p (3.24)

onde y; € a fragdo molar do componente i na fase vapor e p € a pressao do sistema.

Para a fase liquida, se ideal:

f =x,p:" (3.25)
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, ~ . , . sat -~ ~ ~
onde x; € fragdo molar do componente i na fase liquida e p;* € pressdo de saturacdo do

componente 1 na temperatura do sistema.

Substituindo as Eq (3.24) e (3.25) na Eq. (3.23), obtém-se a lei de Raoult, descrevendo

o ELV da seguinte forma:

sat

YiP = X;P; (3.26)

A constante de equilibrio para um sistema ideal, pode ser representada da seguinte

forma:

Vi P (3.27)

A pressdo de saturacdo € obtida a partir da equagao de Antoine generalizada, Eq. (3.28)

(PRO-II, 2002), na qual a temperatura deve ser usada em Rankine e a pressao € dada em psi

B
Inlp,,. )=A+ 3.28
n(p vap ) T + C ( )
A =1n(14,696)— B (3.292)
T, +C '
B In(P,)-1n(14,696)
1 (3.30b)
T.+C T, +C
C=-80 3.31c)

Conforme se observa nas equagdes anteriores, a constante de equilibrio é funcio da

temperatura e pressdo locais.

Esta abordagem geralmente pode ser empregada quando a solucdo é composta de

espécies quimicas andlogas e de peso molecular proximo.
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3.2.3 Regras de mistura

As regras de mistura utilizadas na etapa anterior principalmente, para as propriedades
de transporte. Apresentam-se na Tabela 3.1, as regras de mistura utilizadas pelo software

PRO-IL:

Tabela 3.1: Regras de mistura para as propriedades de transporte

Propriedade Regra de mistura
> YikiPMi%
Condutividade Térmica do vapor A, = W (3.32)
z YiuiPMi%
Viscosidade do vapor n, = W (3.33)
_12
Condutividade Térmica do liquido A, = (z wiMZJ (3.34)
3
Viscosidade do liquido n, = (z Yiui%j (3.35)

3.3 Correcao do diametro de gota

Os valores obtidos para diametro de gota foram fornecidos pelo fabricante de sprays
BETE Fog Nozzle, obtidos para a dgua. Os resultados foram comparados considerando a
influéncia da variacdo de didmetro de gota a partir da correlagdo proposta por MUGELE
(documento interno da Petrobras) para o didmetro de gota. A Equacdo (3.36) apresenta a
correlagdao proposta por MUGELE. Para a correcdo do diametro de gota, a Equacdo (3.36)

apresenta as varidveis relevantes segundo esta correlacao.

0,5 0,2 0,3
déleo — (Géleo j (M(’)leo ] (pégua J (336)
d dgua Y dgua H dgua p 6leo
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As varidveis O, [L e p representam a tensdo superficial, a viscosidade dinmica e a
massa especifica dos fluidos dleo e dgua. Um aspecto interessante desta equagao estd no fato
de considerar as principais propriedades mencionadas por MUGELE (1951) como sendo as

mais relevantes na determinacao do didmetro da gota.
3.4 Compreendendo a Fluidodinamica do Escoamento

O estudo do comportamento fluidodindmico € fundamental para predizer o transporte
da fase dispersa pela fase continua. Para tal € necessaria a compreensao do acoplamento entre
as fases e a turbuléncia envolvida, responsdvel pela interacao entre as fases. A Figura 3.1,
proposta por ELGHOBASHI (1994) apresenta um mapa com a classificagdo dos regimes de

interacdo entre as gotas e a turbuléncia da fase continua.

Tyl T,
Ty 1
102 10* Aumento da’
turbuléncia '
devido ao
aumentd de Dg'
1 OD — 1 02 -  esssssssssssssssssss l‘
Efeitos
turbulentos
102 ] 100 | negligenciados  »,umento da
dissipagéo da
gota
104 102
- [ | |
7 -5 -3 -1
: 10 10 10 10 de
E Acoplaments Acoplaments Lcoplaments
i GHE-WLY Pwa-way Jour-way
: fluide — gota fluide < gota flude < gota <+ gota
' Suspensdo Suspensio
5 diluida concentrada

Figura 3.1: Mapa de regimes de interac¢do entre gotas e a turbuléncia. (ELGHOBASHI,
1994).

onde:

FV4 = Fragdo Volumétrica da fase dispersa;



Modelagem Matemadtica 36

D, = Diametro da gota;

T4 = tempo caracteristico de resposta hidrodindmica das gotas ou tempo de relaxacdo das

gotas;
T = Escala dissipativa de Kolmogorov;
T. = tempo de duracdo dos grandes vortices (large eddy)

O tempo de resposta da gota pode ser representado da seguinte forma (ELGOBASHI,

1994):
T = 4DppCl (3.37)
3chD‘VSIip‘
3.38
Vslip = (ud_uc)z ( )

A escala dissipativa de Kolmogorov (ELGOBASHI, 1994) e o tempo de duracdo

médio das menores escalas dissipativas podem ser representados, respectivamente, da seguinte

forma:
; _(VCJO’S (3.39)
“le
= (3.40)
2
T, = € _~
u u
onde:

V. = viscosidade cinematica da fase continua;

1 = comprimento de escala de energia que contém os vortices (eddies);

u = velocidade do fluido.
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Para baixos valores da fracdo volumétrica da fase dispersa (FVy = 10°) a turbuléncia
da fase dispersa ndo exerce influéncias sobre a fase continua, ou seja a transferéncia de
momentum das gotas para a fase continua é desprezivel para o escoamento. Este tipo de
interacdo entre as fases pode ser caracterizada pelo termo de acoplamento do tipo uma via

(one-way).

Para o segundo regime, 10° < FVy < 10'3, a transferéncia de momento das gotas é
suficiente para alterar as estruturas turbulentas, sendo necessario usar um acoplamento do tipo
duas vias (two-way). Neste regime e para um dado valor de FV4 os baixos valores de T4
(menores valores para o didmetro da gota considerando as mesmas propriedades da gota e a
mesma viscosidade do fluido) aumentam a 4rea superficial da gota e, conseqiientemente, o
aumento da taxa de dissipacdo turbulenta. Por outro lado, com o aumento de T4 para um
mesmo valor de FV4 o nimero de Reynolds da gota e para valores de Reynolds superiores a
400 indicam a presenca de regides com altos valores de energia turbulenta. A coordenada T4/7.
estd relacionada com a coordenada T4/ através do nimero de Reynolds turbulento sendo que
(1/1) = Re™. Deste modo a coordenada mostrada no gréfico € para a regido de Re = 10%,

Escoamentos delimitados nesta faixa sdo denominados de escoamentos diluidos.

O terceiro regime de escoamento, em virtude da grande quantidade de gotas FV4>107,
sd@o chamados de escoamentos densos e, para este tipo de regime, as colisdes entre as gotas
também se tornam importantes, caracterizando um acoplamento do tipo quatro vias (four-

way).

O comportamento de gotas/particulas em escoamentos turbulentos caracterizados pelo
acoplamento one-way € razoavelmente bem entendido, pelo menos para escoamentos livres e
homogéneos. Escoamentos considerando o acoplamento two-way e four-way ainda
apresentam desafios para a completa compreensdo dos fendmenos envolvidos devida a prépria
complexidade dos fendmenos envolvidos na interacao entre a fase dispersa e a fase continua.
Para o desenvolvimento deste trabalho cientifico, considerando as caracteristicas
fenomenoldgicas do sistema de interesse, foi empregado o acoplamento two-way,
considerando as propriedades e caracteristicas do regime estudado se encaixarem neste tipo de

acoplamento, segundo a descri¢@o apresentada por PEIRANO (1998) e CROWE (1998).
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Além das equagdes anteriormente descritas para a representacao do acoplamento entre
as fases, o trabalho desenvolvido por PEIRANO (1998) apresenta o detalhamento de outras
escalas de tempo fundamentais para a classificacdo e compreensdao do mecanismo dominante
em suspensoes. Para andlise do campo turbulento do vapor a escala integral Euleriana de
turbuléncia do fluido (T.) do modelo k-€ pode ser representada segundo a Equagdo (3.41). A
relacdo existente entre a energia cinética turbulenta (k) e a taxa de dissipagdo de energia
turbulenta (€) determinarm o comportamento de T. representando o tempo de duragdo média

das grandes escalas de turbuléncia modelada pelo k-€.

o =000k (3.41)
€

Para estudo das propriedades do escoamento tratando-se da gota o tempo de relaxacao
da gota T4, (representando o tempo de resposta da gota ao escoamento) pode ser descrito
segundo a Equacdo Error! Reference source not found., sendo que, altos valores para o
tempo de relaxacdo da gota indicam grande inércia da gota (o comportamento da gota nao é
afetado pelo gés); outra maneira de andlise para o T4 € através do Cp, onde altos valores
indicardo que as fases continua e dispersa estdo completamente “misturadas” ou seja, se

movimentando juntas.

A correlacdo turbulenta gota-vapor (Tqc) representa o tempo de duracdo das grandes
escalas dos turbilhdes “vistas™ pelas gotas (tendo as gotas como referencial), esta € a escala

integral de tempo Lagrangiana, Equacao (3.42).

T, (3.42)
Tdc = 0,5

1+C, ; ‘Vslliip‘z

Onde : Cg =0,45.

A partir da definicdo do tempo de relaxacdo da gota (Tg4) e a escala dissipativa de

Kolmogorov (1), chega-se a definicao de Stokes na escala de Kolmogorov (Sty).
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St = tempo de relaxacdoda gota _ t (3.43)

—d
dissipagdo de Kolmogorov ¢,

Pode-se resumir da seguinte forma os valores obtidos para Stokes:
Stokes — 0: gota se comporta como o fluido, acompanhando a turbuléncia;
Stokes — oo: A velocidade da gota ndo é afetada pelo fluido;
Stokes = 1: correlacdo entre as gotas, concentracdo preferencial e risco de coalescéncia.
3.5 Representacao dos Pseudocomponentes

O petréleo possui inimeros componentes, € a caracterizacdo de todos os
componentes em uma simulacdo seria atualmente invidvel. Para as simulacdes se
considerou o petréleo em pseudocomponentes lumps. Isso significa dizer que os compostos
existentes no petréleo sdo divididos em grupos que sdo representados por uma espécie de
(X3 74 . 2 . (13 A 3 2

componente médio”, de tal maneira que poucas “pseudo-substancias” podem representar
razoavelmente bem as propriedades de uma mistura bastante complexa. A se¢do da coluna
que € o alvo de estudo desta pesquisa, por se tratar da secdo de gasdleo leve, pode ser

caracterizada com um Unico pseudocomponente além da presenca de dgua e ar no sistema.

O modelo empregado adota a hipétese da existéncia de um componente de restri¢ao,
ou seja, serve como ‘“‘fechamento” no calculo das fragdes mdssicas de cada fase. A Figura
3.2 ilustra as fragdes dos componentes utilizados no estudo. A definicdo desta condicao de
restricdo € imposta pelo software comercial utilizado para a caracterizacdo das fases
envolvidas. Neste trabalho foi estudada a possibilidade de se considera duas condi¢des de
simulacdo: a primeira, onde pseudocomponente e dgua trocam massa e energia e, sendo
assim, o ar passa a ser o componente inerte; e a segunda, em que apenas o
pseudocomponente trocaria calor e massa e a 4gua passaria a trocar apenas calor com o
sistema tendo a funcdo de inerte. As propriedades dos componentes utilizados para as

simulacdes sao apresentados na Tabela 3.2.
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Figura 3.2: Fragdo méssica dos componentes presentes na secao de GOL.

Tabela 3.2: Propriedades dos componentes.

Ar Agua Pseudocomponente
PM [ke/kgmol] _ 18,020 252,192
o [ke/m’] . 997,000 859,526
Ty [K)] 77,350 373,150 591,605
Te [K] 126,200 647,130 775,590
Pc [Pa] 3,398.10° 22,055.10° 1,600.10°
Ve [m*/gmol] 9,010.107 55,900.10° 926,250.10°
Fator acéntrico 0,0037 0,3446 0,6814
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Para fins de validagdo, os resultados das simula¢des serdo comparados com o0s
resultados experimentais globais, considerando as propriedades da corrente de vapor e de
liquido. A Tabela 3.3 apresenta as condicOes iniciais que servirdo de base para comparacio

com os resultados obtidos com as simula¢des de CFD.

Tabela 3.3: Condig¢des iniciais para o modelo.

Vapor Liquido
Temperatura (°C) 204 47
Fracdo Massica 0,872 1

Para avaliar a velocidade na entrada do equipamento a literatura comumente

correlaciona esta velocidade com o C-factor, Equacdo (3.44).

P, (3.44)
pL - pv

C—factor = v,

onde:

vs = velocidade superficial do gés, baseada na se¢do transversal do equipamento;
py = massa especifica do vapor;

p1. = massa especifica do liquido.

Projetos de torres a vacuo sdo normalmente feitos considerando a velocidade uniforme
do vapor ascendente. Trabalhos usando o C-factor sdo apresentados na literatura para avaliar
as caracteristicas de velocidade ascendente em torres a vicuo, tais como os discutidos por
WILLIAMSON (2000) e por HANSON (1999). Segundo HANSON et al. (1999), valores
entre 0,05 até 0,65 ft/s sdo indicados como os limites para a entrada do equipamento.
Velocidades de entrada em torno de 0,15 ft/s sdo consideradas baixas, sendo utilizadas apenas
em projetos de novos equipamentos onde uma futura alteracdo na carga do equipamento pode
vir a ocorrer. Por outro lado valores de 0,65 ft/s sdo considerados muito altos. Ainda segundo

os autores, os valores adequados para a entrada do equipamento sao entre 0,30 e 0,35 ft/s.
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CAPITULO 4

METODOS NUMERICOS E O CODIGO DE CFD

Os métodos numéricos associados aos avangos tecnoldgicos t€m se tornado cada vez
mais ferramentas imprescindiveis no desenvolvimento das mais variadas dreas da atividade
cientifica, permitindo a solu¢do de modelos que prevéem o comportamento e propiciam

otimizacdes de processos.

Pacotes computacionais tém feito largo uso deste tipo de ferramenta e o
aperfeicoamento dos pacotes tem permitido realizar cdlculos répidos e testar, com facilidade, a
influéncia dos parametros presentes nos modelos. Simular a realidade, segundo vérias versoes
de possiveis solucdes discretas, traz uma vantagem inquestiondvel para otimizar um processo
ou equipamento com base na resposta esperada da realidade fisica desejada. Este
procedimento traz menor custo em relagdo aos métodos experimentais, sem almejar transpor a

necessidade dos estudos experimentais.

Existe uma quantidade considerdvel de material bibliografico sobre a utilizacdo do
método dos volumes finitos para a solucdo de problemas de fluidodinamica computacional
destacando-se PATANKAR e SPALDING (1971) (precursores do método); VAN
DOORMAAL e RAITHBY (1984); MEIER et al. (1999); salientando os trabalhos
desenvolvidos por PATANKAR (1980) e MALISKA (2004).

Este capitulo apresenta, de forma sucinta o método numérico empregado no
desenvolvimento desse trabalho, o esquema de interpolagdo, caracteristicas importantes para a
geracdo de malha, fatores necessdrios para a verificacdo e validacdo da abordagem a que se
propde essa tese. Apresentam-se também os principais aspectos associados ao cédigo de CFD

usado nos estudos do presente trabalho.
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4.1 Aspectos Gerais Sobre o Método dos Volumes Finitos (MVF)

O método dos volumes finitos é o método utilizado pelo cédigo de CFD ANSYS CFX
para a aproximagao numérica da conservacdo das propriedades de estudo (momento, massa,
entre outros), para um volume elementar ou célula numérica, discretizada no dominio do

espaco e do tempo.

O software usado para o desenvolvimento desse trabalho utiliza o método dos volumes
finitos (MVF), porém possui abordagem em elementos finitos para a representacdo do

dominio de estudo.

O MVF com base em elementos finitos possui a vantagem, em relacdo aos outros
métodos, de garantir que, para qualquer tamanho de malha, os principios de conservacdo sao

respeitados.

oN

®0 Yo oL
vaX|0.:
y
b P X H Ax 'y

Figura 4.1: Balanco de massa para um volume de controle.

Para ilustrar a obten¢do das equacgdes diferenciais, é considerado o balango de massa,
em um volume de controle representado na Figura 4.1. No centro do volume ha o ponto P
cercado pelas faces do volume (n, s, 1 e 0) hachurado seguindo o segundo nivel pelos pontos
N, S, L e O que formam, por sua vez, seus proprios volumes vizinhos ao volume do ponto P.

Todo dominio do fendmeno que estd sendo observado € entdo discretizado em volumes de



Métodos Numéricos e o Codigo de CFD 44

controle (ou computacionais) que interagem entre si trocando massa, momento e energia, na

forma de células de informagdes de conservacao no algoritmo numérico de solugao.

Uma equacdo genérica para as equacdes de transporte pode ser representada da

seguinte forma:

%+VO(pV¢)—VO(FV¢):S¢ (4.1)

onde I' € o coeficiente de difusdo para uma dada varidvel genérica transportada dependente ¢ e

S¢, 0 termo fonte.

Integrando a Equacgdo (4.1) no volume “V” do volume de controle tem-se:
9 0
j 5 (po)dV + j V.(povo)dV + j —VI.6dV =+ j S°dV 4.2)
\% v v v

Com o Teorema da Divergéncia de Gauss,

j V.4dV = j (on)dA (4.3)

aplicado a Equacgao (4.2), chega-se a Equagdo (4.4) equacdo integrada no volume de células
em todas as suas superficies:

4.4
j 9 (po)dV + j (pvon)dA — j (Con)dA = j S°dV “44)
\% at A A \%

Cada termo da Equacao (4.4) (actimulo, contribui¢do convectiva, contribui¢cdo difusiva
e termo fonte) deve ser integrado em um volume de controle para se obter a sua representacao

discreta no dominio computacional:

4.5)

(2% [psamis - [ronc - sav
o —

Contribui¢do Contribui¢do Termo

Termo ; PP
Convectiva Difusiva Fonte

Transiente
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A seguir sio demonstradas, sucintamente, as principais etapas da discretizacdo da

equacdo geral de conservacao para uma propriedade conservavel genérica ¢.

4.1.1 Discretizaciao do termo transiente

A determinacdo do termo transiente ocorre por meio da sua integracdo para um

determinado intervalo de tempo At, aplicando aproximacgdo backward Euler de primeira ordem

comao.:
J d
i g(pd))dV == (pd)dV (4.6)
c,
Kl _[(po" —po™)
3 bekv= { At }AV )

em que o sobrescrito “n” estd associado ao instante de tempo entre os passos de tempo.
4.1.2 Discretizacao do termo referente a contribuicao convectiva

A integracdo do termo referente a contribui¢do convectiva para a face oeste, segundo

Figura 4.1, resulta em:

[ povndA =pv, A0,
(4.8)
[ povndA =C,0,

sendo C,, a representacdo do fluxo convectivo na face oeste, quee deve ser aproximado por

um esquema de interpolacdo adequado na face oeste do volume de controle.
4.1.3 Discretizacao do termo referente a contribuicao difusiva

O termo referente a contribuicio difusiva na superficie oeste do volume de controle é

discretizado de acordo com:
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[TVondA = LA,

0 (¢p —%)EDO((PP ~00) (4.9)

onde, ‘A’ representa a drea na face correspondente e ‘h’ a distancia entre o centro da face oeste
e o centro do volume de controle (P), e DO o coeficiente de transporte de massa difusivo na

face oeste.
4.1.4 Discretizacdo do termo fonte

A integracdo do termo fonte é dada por:

j SdV =SU +SPo, (4.10)

onde SP representa o coeficiente angular da reta e SU o coeficiente linear para a aproximacao

numérica de linearizacio do termo fonte.
4.1.5 Esquemas de interpolacao

Os esquemas de interpolacdo geram aproximacgdes diferentes, produzindo diferentes
solucdes para uma mesma equacao diferencial, enquanto a malha ndo for suficientemente
refinada. O esquema de interpolagdo € fundamental na solu¢do de um problema e para a
andlise de um resultado, ja que sua fungdo € a de relacionar os locais de armazenamento da

funcdo 0.

Integrando-se a equacdo genérica, Equacao (4.7), unidimensionalmente e para um
escoamento em regime estaciondrio, no volume de controle representado na Figura 4.1,

resulta em::

20
ox

pud|, —pug|, =T

€

_r%
re). (4.11)

Utilizando o esquema de segunda ordem de diferencas centrais (CDS - Central
Differencing Scheme), obtém-se:
(¢E+¢P) (¢P+¢W) F(¢E_¢P)_F(¢P_¢w)

_ = 4.12
pu 2 pu 2 AX AX ( )
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Rearranjando:
Wpdp = ¥ o0+, 0y (4.13)

onde os coeficiente Wp, W, e W, sdo representados da seguinte forma:

2
¥ =

" AX?

.. pu r
coeficientes < ‘P, :_I+A 5 (4.14)

X AXx
LI
2Ax  Ax

Considerando a velocidade (u) positiva, a seguinte relacdo deve ser satisfeita para que

o coeficiente We seja positivo:

pulAx <9
r (4.15)

g —
N°de Reynolds da célula

Quando a velocidade aumenta, a malha deve ser refinada proporcionalmente, dessa
forma o coeficiente We serd positivo. Manter os coeficientes positivos € uma caracteristica
desejada por qualquer método numérico, pois coeficientes negativos causam instabilidades
numéricas. O uso do esquema CDS na aproximagao de termos convectivos/difusivos, pode
produzir coeficientes negativos, pois € impraticavel (em problemas reais) refinar a malha até
forcar a sua positividade, ou seja, manter o numero de Peclet menor ou igual a 2 (por se tratar

de um esquema de interpolacdo de segunda ordem).

Algumas dificuldades encontradas em coeficientes negativos sdo discutidas por
PATANKAR (1980) e MALISKA (2004). A solucao tendera a divergir caso o método nao
seja tdo robusto como os métodos ponto a ponto. Uma outra dificuldade estd relacionada a
ordem de aproximacdo da fun¢do de interpolagdo: aproximagdes de alta ordem, como o CDS,
que causa instabilidade nos termos convectivos caso estes sejam dominantes — implicando em
solugc@o com oscilacdes numéricas. A principal justificativa desse tipo de limitacdo encontrado
no esquema CDS deve-se ao fato deste ter sido originado a partir de problemas

unidimensionais e ainda é comumente aplicado para problemas multidimensionais.
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A representagdo correta das propriedades transportadas nos processos fisicos, evitando
os coeficientes negativos, utiliza-se de aproximacdes adequadas para o termo advectivo, que
garantem a necessdaria positividade dos coeficientes da discretizacdo, tais como o esquema de
interpolacdo de primeira ordem do tipo Upwind e o de segunda ordem chamado Higher

Upwind.
4.1.6 Esquemas de interpolacao Upwind Difference Schme (UDS)
Considerando a Figura 4.1, a fun¢do de interpolacdo tem as seguintes expressoes:
0o =00 , 0l =P para v>() (4.16)
0o =P , 0l =¢L para v<0 (4.17)

O esquema Upwind tem sua relagdo direta com o valor na interface, o qual € igual ao
valor da fun¢do no volume a montante, variando de acordo com o sentido da velocidade

(MALISKA, 2004).
4.1.7 Esquemas de interpolacio Higher Upwind

O esquema de interpolacdo Upwind € de primeira ordem, enquanto que o higher
upwind € de segunda ordem, por utilizar valores de dois pontos a montante, para determinar o

valor de ¢ na face. Dessa forma, tém-se:

0, =00+ (6~ 0c0)
(4.18)

sendo @op a varidvel na face oeste oeste.
4.1.8 Esquemas de interpolacao High Resolution

O esquema de interpolacdo usado nesta Tese foi o High Resolution. O esquema de
interpolacdo High Resolution considera um fator ‘B’ para o dominio estudado; para altos

gradientes B = 0 representa o esquema UDS, e para baixos gradientes os valores de 3 ficardo
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em torno da unidade 1. O valor de ‘B’ pode ser determinado automaticamente pelo software

empregado.
A forma discreta para a equacdo geral de conservagao fica:

(4.19)
A0, — zAan)nb =SU
nb

(4.20)
Ap=> A, -SP+C,—C,+Cy —CS+CL—CO+%
nb

Os termos Cy, Cp, Cy, Cs, Cr, Cp representam as contribui¢des convectivas advindas

dos fluxos convectivos nos pontos adjacentes ao ponto P do volume de controle.
4.1.9 Acoplamento pressiao velocidade

O software comercial ANSYS CFX usa um acoplamento pressao-velocidade baseado
no esquema de interpola¢ao Rhie-Chow modificado para a solucdo do sistema de equacdes em
um unico n6 do elemento da malha numérica (arranjo co-localizado). A representacio

unidimensional da conservaciao da massa pode ser escrita como:
), Axa(d'p
ox ), 4m | ox’

onde

=0 4.21)

i

rh:ijAnj

O termo de Rhie-Chow, ou equivalente, € de quarta ordem de suavizagdo da pressdo, e
tem, por muitos anos, fornecido uma maneira confidvel para permitir solu¢des fisicamente
consistentes e estaveis em malhas co-localizadas. Para a grande maioria dos escoamentos, este

tratamento amarra os campos de pressdo para render solucdes suaves, afetando minimamente
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o transporte das velocidades da massa. A literatura apresenta trabalhos onde ¢é feito um maior
detalhamento sobre acoplamentos pressao-velocidade tais como: PATANKAR (1980), RHIE
e CHOW (1983), PRAKASH e PATANKAR (1985), SCHNEIDER e RAW (1986),
MALISKA (2004).

4.2 MVF com base em Elementos Finitos

A Figura 4.2 representa o volume de controle onde os balangos materiais sao
realizados. Todo o desenvolvimento demonstrado nos itens anteriores sdo aplicados para o
MVF com base em FElementos Finitos, mas a grande diferenca esti na maneira da
consideracdo do volume de controle de estudo, onde cada n6é do elemento € rodeado por uma

superficie o qual determinard um novo volume de controle a ser discretizado.

elemento

Figura 4.2: Representacdo de um volume de controle.
4.3 Geometria e Malha Numérica

Processos envolvendo escoamentos multifdsicos na inddstria sdo, na sua grande
maioria, dependentes da concepcdo geométrica. A modelagem matematica e concepcao
geométrica devem estar aliadas para se garantir o sucesso da metodologia empregada.
Parametros como nimero de nés, ortogonalidade, razdo de crescimento e refino da malha
préximo a parede influenciam tanto o tempo computacional como a convergéncia da solucao
numérica, ja que quanto maior a malha numérica maiores serdo os célculos envolvidos durante

a simulacdo.
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Para a definicao da malha numérica adequada para os estudos numéricos desta tese,
foram realizados testes de convergéncia de malha buscando a independéncia dos resultados
obtidos em fun¢do da malha numérica adotada. Trés diferentes malhas foram construidas e

avaliadas em simulagdes que consideraram apenas vapor e liquido trocando, massa e energia.

Para a simulacio de um equipamento, com a consideracdo de pontos discretos
representando os sprays que injetam a fase liquida, cuidados acerca do refino da malha nessa
regidao foram tomados, além do refino proximo a parede do equipamento. A Tabela 4.1,
apresenta o numero de nés, de elementos e o nimero de camadas de prismas avaliadas. As trés
malhas empregadas consideraram o mesmo nimero de camadas de elementos prisméaticos. As
diferencas geradas pelo niimero de nds estdo relacionadas ao tamanho global empregado na
malha numérica. As Figura 4.3 (a) até (c) exemplificam as malhas numéricas empregadas. A
Figura 4.3 (d) mostra o detalhamento da camada de prisma empregado nas trés malhas
avaliadas. Netas figuras, a entrada da fase continua (vapor) estd representada pela cor
vermelha, as paredes do equipamento pela cor azul, em cinza a condicao de saida dos fluidos

de dentro do sistema de estudo e a base do equipamento em verde.

Tabela 4.1: Nimeros de nds e camadas de prismas simulados.

Numero de nés Numero de elementos | Camadas de prismas
Malha 1 630.875 2.578.876 10
Malha 2 1.110.274 4.811.904 10
Malha 3 2.650.840 12.066.400 10

A geometria para as simulacdes desta aplicacdo foram feitas no software comercial
Design Modeler, versao 11.0, da ANSYS. As malhas tetraédricas com camadas de prismas na
parede do equipamento foram geradas no software ICEM 11.0 da ANSYS. Estas foram
importadas para o software ANSYS CFX.

Pelas consideracdes da modelagem adotada, além das caracteristicas da malha

numérica, outro fator importante e necessario de ser avaliado é o nimero de injecdes de gotas
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na saida do spray (Particle Tracking). Da mesma forma que na malha numérica, foram
avaliados a independéncia dos resultados em relacio a injecdo de gotas para a fase dispersa.

Estes resultados sdo detalhadamente discutidos no Capitulo 6 — Resultados e Discussoes.

Figura 4.3: Detalhamento da malha numérica. (a) Malha 1, (b) Malha 2, (c) Malha 3 e (d)

10 camadas de prismas.
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CAPITULO 5

APARATO DE ESTUDO

O uso de regides de spray para a troca térmica sem recheio (empty spray section) vem
sendo empregado em tecnologias de torres a vidcuo, com o objetivo principal de reducdo de
perda de carga ao longo da coluna, além do beneficio da economia de investimento e

facilidades na manutengao.

O objetivo da maioria das torres a vacuo em refinarias de petréleo é obter o maximo
possivel de gaséleo do residuo atmosférico (CALDAS et al. 2007). Apesar de dois gaséleos
serem produzidos, gasoleo leve (GOL) e gaséleo pesado (GOP), para aumentar a recuperacao
de calor do sistema, na maioria dos casos estes gaséleos sdo recombinados para a producao de
diesel, nao necessitando serem fracionados na torre. Porém, para se condensar um gasdleo
limpo, com qualidade adequada para servir de carga para a unidade de craqueamento
catalitico, é necessario eliminar as goticulas de liquido contaminado, arrastadas pelo gasdleo

vaporizado.

As torres possuem normalmente duas se¢des de refluxo circulante para a condensagao
do gasdleo, e uma secdo de lavagem para a eliminacdo do arraste de liquido, conforme a

Figura 5.1. Esta coluna de destilac@o a vécuo ilustrada apresenta recheios como internos.

A Figura 5.2 ilustra esquematicamente a regido superior da torre de vacuo, foco dos
estudos deste trabalho. A corrente de vapor € alimentada na base do equipamento e escoa no
sentido ascendente, na regido superior do equipamento, a qual ndo possui internos. Destaca-se
a presenca do Demister Pad com a finalidade de evitar o arraste de liquido conduzido pelo

vapor, e o distribuidor do tipo spray onde a corrente liquida € alimentada no sentido

contracorrente ao da fase vapor.
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Para o sistema de vacuo

A
L I/l’ Refiuxo circulante
et ) de GoL
N — plEOL,
P —
< > o ‘
P
- i (T Refiuxo circulante
e =l decoP
T— | » COR,
A b —

J L S \-' 2 P Secdo de lavagem
. L

(I 1 p GOR (Recicio)

Residuc atmosférico
Residuc
>

—

Figura 5.1: Torre de vacuo para destilacao. (CALDAS et al., 2007)

Foram realizadas medidas em 8 posi¢des periféricas no costado para temperaturas
considerando 10 niveis axiais, ilustrada na Figura 5.2 com N1 até N10. Além destas medidas,
utilizou-se para validacdo do modelo empregado, medidas experimentais na regido chamada
de panela GOL (MB) e na regido superior do equipamento (MT). Balancos globais de massa e
de energia foram realizados comparando os dados de CFD obtidos com o simulador de
processo PETROX, software interno desenvolvido pela PETROBRAS em linguagem
FORTRAN.

"
Demster

F—ER XXX |

Dist. spray

AN AN AN AN AN AN AN AN AY

N10
N9
N8
N7
N6
NS
N4
N3
Entrada N2
de vapor | N1

1T— MB

Figura 5.2: Equipamento de estudo.
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A Figura 5.3 (a) apresenta o dominio usado para as simulagdes; o plano em azul
representa a regido onde os pontos do distribuidor spray foram definidos. Na Figura 5.3 (b) é
possivel identificar a distribuicdo dos 41 pontos de inje¢dao do liquido. Embora o distribuidor
de liquido apresente simetria, 0 mesmo ndo ocorre com a entrada de vapor, Figura 5.3 (c),

inviabilizando o uso de condic¢des de simetria para simplificagcdo do modelo de estudo.

Figura 5.3: (a) Torre a vacuo, (b) distribuidor de liquido e (c) entrada do vapor.
5.1 Modelo de resisténcia para valida¢ao do modelo empregado

Para validacio do modelo proposto com os dados experimentais obtidos foram
propostas duas metodologias. Uma delas considera o modelo classico de resisténcias em série

e a outra a transferéncia de calor em uma aleta.

A Figura 5.4 apresenta o modelo proposto a partir da abordagem das resisténcias em
séries. A temperatura obtida através de simulacdo (Tcpp) serd validada com a temperatura
obtida através de medidas realizadas no costado do equipamento. Entretanto o efeito da

presenca do isolamento térmico foi considerado nos célculos, ji que a 4rea de isolamento
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retirada para realizar a medida experimental pode ser desconsiderada. Também foi

considerado o efeito do filme nos célculos do modelo térmico proposto.

3
=
o
- ™ S

Isolamento

bstado

Figura 5.4: Modelo de resisténcia para validacao dos resultados.

Sabendo que D, D, e D3 representam respectivamente o didmetro interno da torre,
diametro do costado e o didmetro do isolamento. As varidveis (g € s representam a taxa de
calor na entrada e a taxa de calor na saida. A Temperatura ambiente € representada pela
varidvel T,np, a temperatura externa ao isolamento por Tex € a temperatura obtida com o
modelo de CFD por Tcpp. Os valores de ‘R’ representam as resisténcias calculadas e hynp

representa o coeficiente de transferéncia de calor no ambiente.

A Equacdo (5.1) representa o célculo da temperatura no costado obtida a partir

temperatura de CFD a partir do modelo proposto:

_9Y9e 5.1

Sendo que UgA representa o coeficiente global de transferéncia de calor na entrada. Para

defini¢do do modelo de resisténcia empregado, os coeficientes foram baseados nas correlacdes

apresentadas e discutidas em INCROPERA (2003).
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A outra abordagem considera a parede da coluna, que estd em contato com o fluido
interno em uma das faces, e com o isolante na outra face. Tanto o fluido interno quanto o
ambiente estdo em temperaturas constantes. A parede tem comprimento L e circunferéncia C e
tem uma temperatura fixa em seu ponto inicial (z = 0), diferente das temperaturas do ambiente

e do fluido, Figura 5.5.

- lsolante - v
u]
Parede - k G sl o br Gan A
Gl Tg
hi

Figura 5.5: Modelo de aleta para ilustracao do modelo.

para validacdo dos resultados parte do principio de que a troca de calor ocorre
preferencialmente no sentindo axial do equipamento; desta forma a abordagem cléssica da

aleta () considerando o costado.

Como a resisténcia térmica da parede € muito menor que a dos demais meios,
considera-se que ndo ha gradiente de temperatura na direcdo x. Assim, a temperatura em
qualquer ponto do elemento de volume serd constante e igual a temperatura do costado T.
Além disto, como a espessura da parede € muito menor que o raio da coluna, serd desprezada a
diferenca da circunferéncia interna e externa, tratando a parede como uma chapa plana de
largura igual a C. Uma modelagem semelhante a adotada para aletas € proposta
(INCROPERA, 2003). No entanto, no caso da aleta, a chapa encontra-se imersa em um
mesmo fluido, e ndo h4 isolante, portanto é considerado apenas um fluxo de calor convectivo

ao redor da aleta.

A equacao final para o calculo da temperatura corrigida foi obtida com a expressao:

T

cost

—CeM 4 Ce™ 4 B (5.2)

AZ
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Sendo que sdo que A” e B sdo representados pelas seguintes equacdes:

(h, + U)
kAx

(h,T, + UT.)

kAX

A=

B=

onde:

h; = Coeficiente de transferéncia de calor

U = Coeficiente Global de Transferéncia de Calor

Tg = Temperatura de entrada do liquido

T.. = Temperatura no ambiente

Ax = Elemento de area onde ocorre o fluxo transversal de calor

k = Condutividade térmica

C, e C; sao definidos da seguinte forma:

B
C,=T, _F_Cl

(5.3)

5.4

(5.5)

(5.6)

58

Ty representa a temperatura do vapor na base do equipamento e ‘L’ a altura do

equipamento.



Resultados e Discussoes 59

CAPITULO 6

RESULTADOS E DISCUSSOES

Serdo apresentados os resultados obtidos experimentalmente para a regido de vazios de
gasoleo de uma torre a vicuo, comparando com dados obtidos numericamente considerando o

modelo de transferéncia de calor e massa com abordagem Euleriana-Lagrangeana.
6.1 Verificacao de Coeréncia Fisica do Modelo

Em um sistema 1D, considerando ar umido e dgua trocando calor e massa
simultaneamente a partir das consideracdes desenvolvidas na pesquisa em questdo, os
resultados obtidos serdo validados com dados disponiveis na literatura. A cldssica situacdo em
questdo € facilmente validada quando se conhece a solu¢do por meio de uma carta

psicrométrica.

O Modelo 1D (Figura 6.1), é composto por uma malha hexaédrica com elementos que
respeitam a razdo de crescimento, ortogonalidade, e qualidade da malha. Sao empregadas
quatro simetrias distintas, com o intuito de reproducdo de um escoamento sem os efeitos de

parede.

A simulagdo numérica considera o ar com uma umidade relativa de 50% a uma

temperatura de 30°C; a concentracdo e temperatura de saturagcdo adiabdtica sdo conhecidas.
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Saida de Vapor
Entrada de Liquido

Entrada de Vapor

Saida de Liquido 4 Simetrias

Figura 6.1: Representacdo do Modelo 1D empregado.

Foi considerado nas simulacdes a constante de equilibrio segundo a Lei de Raoult,
detalhadamente descrita no Capitulo 3 - Modelagem Matematica. As condi¢Oes simuladas

podem ser consideradas da seguinte forma:
¢ Entrada de vapor:
o Umidade relativa 50% (fragdao massica = 0,01325);
o Temperatura de 30°C;

o Ap6s saturacdo (umidade relativa de 100%), a temperatura do vapor é de

22°C.
¢ Entrada de liquido:
o Agua pura;

o Temperatura de 22°C.
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Carta Psicrométrica
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Figura 6.2: Carta psicrométrica com os valores obtidos para o caso de validacio e

verificacdo do modelo empregado.

A Figura 6.2 apresenta o resultado obtido a partir de uma carta psicrométrica para o
sistema ar umido e dgua de acordo com a solug@o disponivel na literatura (SMITH e VAN
NESS, 2000). O vapor entra em equilibrio em uma temperatura de 22°C e a concentracdo de

saturacdo de dgua no ar € de 0,0162 kg/kg de ar seco.
6.1.1 Resultados: ar imido e agua

Os resultados obtidos com o modelo de transferéncia de calor e massa apresentam
satisfatéria concordancia com os dados obtidos na literatura. Considerando as diferentes
abordagens empregadas, para o calculo do equilibrio, o resultado obtido através da carta
psicrométrica foi comparado considerando a variagdo de altura do modelo 1D de CFD
estudado. A Figura 6.3, apresenta o perfil de temperaturas obtido para o vapor ao longo da
altura do modelo 1D. O comportamento assintético obtido revela a saturacdo do vapor
atingida na temperatura de 22°C, valor confirmado com o valor de acordo com a carta

psicrométrica (experimental).
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22,07 —— Numérico Vapor
1 m  Experimental
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Figura 6.3: Perfil de temperatura para simulagdo de ar imido e 4gua em condi¢des

unidimensionais.

A Figura 6.4 apresenta o resultado obtido para a fracdo mdssica de dgua para o modelo
1D, onde na condi¢@o de saturacio € obtido uma fracdo méssica de dgua de 0,0158. De acordo
com a carta psicrométrica (experimental), o valor seria 0,0162. A diferenca de 2,4%
encontrada provavelmente se deve ao fato da troca de calor sensivel no inicio do eixo
apresentar o aquecimento da fase liquida. Contudo a ordem de grandeza destas diferencas nio
€ significativa. Deve-se destacar também que por tratarem-se de abordagens diferentes para o

calculo do equilibrio, os valores obtidos com o modelo proposto foram excelentes.
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Figura 6.4: Fracdo madssica de 4gua em condi¢des unidimensionais.

6.1.2 Modelo 1D para Pseudocomponentes

Para a representagdo dos componentes existentes no sistema de estudo, foram
realizados testes de sensibilidade para a definicdo da melhor abordagem a ser adotada.
Sendo assim, duas possibilidades foram testadas, a primeira considerando os componentes
existentes no meio como sendo o pseudocomponente e a dgua apresentando comportamento

inerte”, e a segunda possibilidade onde o pseudocomponente, 4gua e ar participam como
0os componentes representativos do sistema e a dgua passa a ter papel de “inerte” no

sistema.

Buscando menor tempo computacional, as simula¢des foram realizadas com o
modelo 1D semelhante ao apresentado na Figura 6.1, diferenciando-se apenas na altura do
modelo. Para a representacdo do modelo de transferéncia de massa e calor na torre a vdcuo

se considerou um altura igual a que serd utilizada na geometria tridimensional.

A Figura 6.5 apresenta os resultados obtidos para a definicdo da abordagem dos
componentes do sistema. Nota-se que para a fracdo massica de pseudocomponente as
diferencas obtidas com as duas consideracdes ndo sdo significativas. A diferenca observada

estd associada a presencga da dgua que influencia no equilibrio de fases. Embora a corrente
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de entrada possua em torno de 10% de dgua, devido a intensa condensag¢do do
pseudocomponente nos primeiros metros da secdo, a pressdo parcial do mesmo reduz
consideravelmente, diminuindo a condensagdo, o que ndo ocorre no caso do componente puro.
A partir da altura aproximada de 0,12 m, nota-se o equilibrio termodinadmico sendo

atingido, mais adiante a confirmacao dessa altura serd apresentada para o modelo 3D.
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Figura 6.5: Fracdo madssica para as hipéteses para a modelagem dos componentes do

sistema.
6.2 Modelo 3D para Pseudocomponentes

Para estudo do Modelo 3D para representacdo da troca de massa e energia dentro de
uma coluna a vacuo, foram realizadas verificagdes numéricas para garantir a confiabilidade
nos resultados obtidos com o modelo empregado. Para andlise da independéncia de malha e
nimero de trajetdrias, foi empregado o didmetro médio de Sauter fornecido pela empresa
fabricante de bicos dispersores BETE Fog Nozzle. A partir dos resultados obtidos para
verificacdo do esquema advectivo se considerou a distribuicdo de gotas. Todos os
resultados consideraram a analise de planos médios da varidvel de estudo ao longo da altura
do equipamento, além da normalizacdo da abscissa representando a eleva¢do do
equipamento. Para andlise dos planos médios de temperatura também foi considerada a
normalizacdo deste eixo. Apos as verificacoes de modelagem foi emprega da correlagao

para a correcdo do diametro de gota considerando as propriedades do hidrocarboneto.
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6.2.1 Verificacao da malha numérica

Sabe-se que um nimero adequado de volumes de controle € de extrema importancia
para a determinacdo de alguns comportamentos; a utilizacio de malhas sem o refino
adequado pode invalidar a andlise dos resultados. Durante a gera¢ao das malhas para estudo
da fluidodinamica da se¢do de vacuo, todos os critérios necessarios de controle de uma
malha foram respeitados, tais como razdo de aspecto, ortogonalidade, angulo dos elementos
e razdo de crescimento. Conforme j4 apresentado no Capitulo 4, foram testadas trés malhas
para a mesma geometria: Malha 1 (630.875 nés), Malha 2 (1.110.274 nés) e Malha 3
(2.650.840 nos).

O escoamento em uma torre a vicuo € multifasico; a fase vapor (continua) troca
calor e massa com a fase liquida (dispersa). Sendo assim, € fundamental realizar os estudos
de independéncia dos resultados para a malha numérica considerando o modelo completo,

ou seja, as duas fases.

Para avaliar a independéncia de malha as andlises ficaram concentradas nas
varidveis: fracdo molar de pseudocomponente, temperatura e velocidade da fase vapor,

sendo representados pelas Figura 6.6, Figura 6.7 e Figura 6.8 respectivamente.

Ao comparar as trés propostas de malhas, ndo foram observadas diferencas
significativas. A Malha 2 e a Malha 3 apresentaram resultados semelhantes para a
representacdo das varidveis analisadas. Mesmo nas regides de maiores gradientes, entrada
de vapor e a regido dos bicos dispersores, as diferencas nos resultados foram despreziveis.
Por apresentar menor nimero de nés que a Malha 3, representando as mesmas tendéncias
para as variaveis analisadas se optou por utilizar a Malha 2 a qual se apresentou adequada

para representar os fendmenos de interesse.
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Figura 6.6: Avaliacao da fragcdo molar do pseudocomponente no vapor para diferentes

malhas.
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Figura 6.7: Perfil de temperatura para diferentes malhas.

71 - - - -Malha 1

Malha 2
—--—- Malha 3

Velocidade (m/s)
»

0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
I/L

Figura 6.8: Perfil de velocidade para diferentes malhas.

Para garantir o sucesso da modelagem empregada para representacdo da troca

térmica e de massa em uma torre a vacuo, outra etapa fundamental consiste no estudo da
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independéncia dos resultados em relagao ao nimero de trajetérias de liquido (gotas) dos

sprays por ponto de injecdo, varidvel Langrangeana

6.2.2 Representacao da trajetoria dos sprays

Para a representacdo da fase dispersa através da abordagem Lagrangeana é preciso
definir o niimero de trajetérias de gotas que deixam os pontos discretos representados pela

trajetoria dos sprays.

Independente do niimero de trajetérias de gotas, a vazao massica de liquido que entra
no dominio € conservada. As gotas sdo integradas no caminho que percorrem o dominio
discretizado. Cada gota percorre a sua trajetdria até deixar o dominio ou através de limites de
integracdo. Sendo assim, cada gota percorre uma trajetéria a partir do ponto de injecdo

especificado, o spray, até seu destino final.

As simulacOes para andlise da trajetdria de gotas foram realizadas considerando os
seguintes valores: 200, 1000 e 2000 trajetorias de gotas por ponto de injecdo do spray. Optou-

se por uma grande faixa de andlise para garantir a independéncia dos resultados.

Os resultados de verificacdo desta etapa indicaram que mesmo com um incremento de
até cinco vezes no numero de trajetorias, conforme ilustrado nas Figura 6.9, Figura 6.10 e
Figura 6.11, as diferencas no comportamento para as varidveis estudadas sdo imperceptiveis. E
interessante ressaltar que um nimero menor de trajetorias significa que cada trajetéria
representa uma quantidade maior de gotas, j4 que a massa se conserva, podendo trazer
dificuldades de convergéncia ja que o termo fonte calculado representard um niimero maior de
gotas. Por outro lado, o nimero maior de gotas representa a presenca do termo fonte em mais
regides do dominio; no entanto, o tempo necessario para o calculo € maior. Para o nimero de

gotas avaliado, observou-se um incremento no tempo computacional de aproximadamente

40% comparando o caso de 2000 trajetorias com o de 200 trajetdrias.

A andlise de planos médios para a fracdo molar do pseudocomponente considerando a
verificacdo da independéncia dos resultados em relacio ao nimero de trajetdrias, nao

demonstram diferengas entre os casos analisados, conforme apresentado na Figura 6.11.
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Figura 6.9: Fracdo molar do pseudo no vapor para trajetdrias diferentes.

Para a condicdo de diametro de gota constante (0,7 mm), o equilibrio térmico ndo é
atingido dentro do equipamento. Entende-se por equilibrio térmico a condi¢do em que a
temperatura do vapor ndo sofre variacdes ao longo do equipamento. Na regido préxima ao
nivel de injecdo de liquido (1/L=0,9) ocorre o escape do vapor, este comportamento é

confirmado com a elevagdo da temperatura do vapor apds este nivel
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Figura 6.10: Temperatura do pseudo no vapor para trajetdrias diferentes.

O pertil de velocidade do vapor pode ser observado na Figura 6.9. A regido na base do
equipamento apresenta picos de velocidade, efeito resultante da proximidade da entrada do
vapor no equipamento. Nota-se o declinio no perfil de velocidade até préxima a regido de

1/L.=0,9 onde a influéncia do efeito da presenca dos bicos dispersores € ainda perceptivel.
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Figura 6.11: Velocidade do vapor para trajetorias diferentes.

A partir das andlises de verificacdo para o nimero de trajetdrias das gotas, optou-se por
200 trajetorias de gotas por ponto de injecao de spray. Nao foram observadas diferencas entre
os demais casos de verificacdio. O aumento no nimero de trajetérias por ponto de injecao
implica no aumento do custo computacional, conforme explicado anteriormente, no entanto,

nao foram observadas significativas diferengas para a faixa testada.
6.2.3 Método de interpolacao

Para verificacio da modelagem adotada, compararam-se dois esquemas advectivos,
upwind e high resolution. Tal estudo baseia-se na influéncia que o esquema de interpolacao

pode ter sobre os resultados.

Os resultados analisados foi considerada uma alteracdo nas condicdes de simulagao.
Nos itens anteriores de verificagcdo numérica, as simulacdes foram realizadas considerando o
diametro médio de Sauter fornecido pela empresa fabricante de sprays, obtido para a dgua. A
partir do item de verificagdo numérica, para o esquema, advectivo além da comparacdo do
método de interpolacdo se considerou, também, a comparacao dos resultados com a correlaciao
proposta por MUGELE (correlagdo apresentada em documento interno da Petrobras) para o

diametro de gota.

A partir dos valores fornecidos pela empresa fabricante de sprays BETE Fog Nozzle, a

Tabela 6.1 apresenta a corre¢ao do didmetro de gota proposta na Equacao (3.36).
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Tabela 6.1: Distribui¢do de tamanho de gota.

BETE Fog Nozzle (mm) Mugele (mm)
Do 0,37 0,33
Dsauter 0,67 0,60
Dy 2,7 2,42

Pequenas diferengas foram notadas entre os métodos, para a andlise da fragdo molar do
pseudocomponente na fase vapor, da temperatura e da velocidade do vapor na coluna de
destilacdo estudada. Além da andlise do esquema advectivo, testou-se a utilizacdo da
correlacdo de Mugele para a correcdo do didmetro de gota levando em conta as propriedades

do fluido.

Considerando a andlise da influéncia do esquema advetivo para os casos estudados
pequenas diferencas foram observadas. Considerando a fracdo molar do pseudocomponente na
fase vapor esta diferenca pode ser considerada desprezivel. Mesmo com a consideracdo do uso
da distribui¢do de gotas na troca de calor e massa no equipamento em questdo niao foram
observadas diferencgas significativas entre os resultados. Embora a variacio do diametro de
gota seja um parametro de alta relevancia para a troca térmica de um equipamento, a altura de
troca térmica observada para o diametro médio se mantém para a distribui¢ao de gotas, como

visto na Figura 6.12.
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Figura 6.12: Fra¢ao molar de pseudo no vapor para diferentes esquemas advectivos.
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A andlise dos planos médios ao longo da elevacdo do equipamento para as varidveis de

temperatura, Figura 6.13, e velocidade do vapor considerando a comparacdo entre os

esquemas advectivos para um didmetro de gota constante e para a distribuicdo de didmetro, o

padrdo de comportamento observado para o didmetro constante € mantido com o uso da

distribui¢do do diametro de gota.

Temperatura Adimensional

Figura 6.13: Temperatura do pseudo no vapor para diferentes esquemas advectivos.
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O esquema advectivo de primeira ordem empregado atenua o comportamento

fluidodindmica na regido proxima a entrada de vapor, isto pode ser verificado na Figura 6.13

para a andlise do perfil de velocidade do vapor. Esquemas de interpolagdo de primeira ordem
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causam efeitos de difusdo numérica quando um dos componentes de velocidade € muito maior
que os demais, entretanto este tipo de comportamento fluidodindmico ndo € observado para o

estudo em questao.
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Figura 6.14: Velocidade do vapor para diferentes esquemas advectivos.

Nao foram observadas diferengas significativas entre os estudos comparando o
didmetro constante de gota e o uso de uma distribuicio de didmetros de gota. Este
comportamento pode ser justificado por a secdo em questdo se tratar de uma regido
caracterizada pela forte condensacdo do pseudocomponente, logo nos primeiro metros do
equipamento. Esta caracteristica pode justificar as pequenas diferencas observadas nas
varidveis estudas. Em outra secdo de uma coluna de destilacio a influéncia do diametro de
gota tende a ser mais relevante, em funcio de regides com maiores gradientes de temperatura,

velocidade e composic¢ao.

O método high resolution por se tratar de um método que automaticamente emprega o
esquema de interpolacdo adequado em funcdo de regides com altos gradientes como para
regides de baixos gradientes, tende a ser o mais confidvel para a continuacido dos estudos

desenvolvidos neste trabalho.
6.2.4 Modelos de turbuléncia

Para verificacdo da turbuléncia na coluna de destilagdo foram estudados dois
modelos de turbuléncia para modelar a fase continua (vapor). Os modelos testados foram o
modelo classico k-€ e o modelo SST. Para esta verificagdo foi empregada a distribuicdo de

diametro de gota para a fase dispersa.
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Os resultados comparativos para as varidveis de maior interesse indicam nao haver
diferencas significativas entre os modelos estudados. A Figura 6.15 apresenta a fragcdo

molar para o pseudocomponente e a Figura 6.16 a temperatura para o pseudo na fase vapor.
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Figura 6.16: Temperatura do pseudo no vapor para diferentes modelos de turbuléncia.

Maiores diferencas foram encontradas para os planos médios de perfil de
velocidade, Figura 6.17. O modelo k-¢ atenua os valores obtidos para a velocidade para as
regides proximas a entrada de liquido. Entretanto, considerando as baixas velocidades
observadas nesta regido, as diferencas obtidas entre os dois modelos podem ser
consideradas despreziveis. Por se tratar de um equipamento onde nao sao observadas
regides de recirculacdo (que vém a promover variagdes de pressao nos escoamento), o fato

de ndo terem sido notadas diferencas entre os dois modelos de turbuléncia € explicado dado
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que o modelo SST consiste na combinacdo do modelo k-€ (para a regido interna do

escoamento) com o modelo k- (para a regido proxima da parede).

74 Malha 2 - dp Mugele High Resolution
Malha 2- dp Mugele High Resolution SST

Velocidade (m/s)
S

0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
/L

Figura 6.17: Velocidade do pseudo no vapor para diferentes modelos de turbuléncia.

As diferencgas observadas nao justificam o uso de um modelo de turbuléncia que
emprega trés equacdes (SST) a mais para o calculo dos tensores turbulentos quando
comparado com modelo k-€¢ padrdo, diminuindo desta forma o tempo computacional

envolvido. Desta forma, optou-se pelo modelo mais simples.

As regides observadas com elevacdo da temperatura de vapor, considerando os
valores médios da temperatura, como por exemplo na Figura 6.16 se justificam pela anélise

na Figura 6.18 (b), onde sao identificados regides para o escape do vapor.

O comportamento observado para a trajetoria das gotas do spray empregado pode
ser visualizado na Figura Figura 6.19 além da condicdo de contorno da parede, onde nao

existe a restitui¢ao das gotas para o dominio.
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Figura 6.18: (a) Frac@o volumétrica média de liquido, (b) Plano de corte a 1 m do

distribuidor spray.

Figura 6.19: Trajetdria das gotas.
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6.2.5 Analise fluidodinimica do escoamento

A apresentacdo do detalhamento para o estudo do comportamento fluidodindmico
da fase continua e a interacdo entre as fases continuas e dispersa foi discutido no item 3.5-

Compreendendo a Fluidodindmica do Escoamento.

Os resultados para a andlise da fluidodindmica na coluna de destilagdo a véacuo
indicam que em func¢do da entrada da vapor as regides com maiores gradientes turbulentos
sdo proximas a entrada do vapor e na regido do distribuidor tipo spray, conforme Figura

6.20.

Durante a concepc¢ao de um projeto onde a interacao entre as fases é primordial para
a obtencdo da maior efici€ncia para a troca de calor e massa, especial ateng¢do deve ser dada
a entrada da fase continua, como o apresentado na Figura 6.21, onde os maiores valores

para a dissipacdo da energia turbulenta sdo observados.

Turbulence Kinetic Energy
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Figura 6.20: Energia cinética turbulenta para a fase continua.
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Figura 6.21: Taxa de dissipacao de energia turbulenta.

Para a andlise da relacdo do campo turbulento do vapor, duas escalas de tempo sdao
usadas: a escala integral Euleriana de turbuléncia do fluido (t.), Figura 6.22, e a escala
dissipativa de Kolmogorov (ty). Por se tratar de uma relacdo direta entre a razdo da energia
cinética turbulenta e a dissipacdo de energia turbulenta, os altos valores de t. indicardo as
regides de maior turbuléncia. Para a coluna de destilacdo a vicuo as regides de maior

dissipacdo de energia turbulenta sdo observadas na regido proxima a entrada do equipamento.
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Figura 6.22: Escala integral Euleriana de turbuléncia do fluido (t.).
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A escala dissipativa de Kolmogorov indica as regides onde se apresentam os menores
vortices dentro do escoamento; conseqiientemente, estas regides apresentam maior dissipacao
de energia. Por se tratar da relac@o entre forcas viscosas e a difusdo turbulenta, regides com
valores superiores a 1 para tx indicam o predominio da difusdo molecular, por outro lado
regides com valores de t inferiores a um existe o predominio da turbuléncia no escoamento.
Para o estudo da regido de interesse na regido proxima a entrada do vapor sdo observadas
regides com o predominio dos efeitos turbulentos Figura 6.23. Tanto a escala de tempo T,
como Ty, levam em considerag@o para a influéncia, apenas, da fase vapor sobre o escoamento,

a fase continua ndo € considerada na analise destas variaveis.

Tk
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Figura 6.23: Escala dissipativa de Kolmogorov (tk).

Para analisar as propriedades do escoamento da gota, as escalas de tempo de
relaxagdo da gota (tg) € a correlagdo turbulenta gota-vapor (tq,) foram empregadas. Por se
tratar da relacdo inversa com o coeficiente de arraste (Cp), regides com os maiores valores
para t4 indicardo a grande inércia da gota em relacdo a fase continua. As gotas nio
dependem do campo de velocidade da fase continua e conseqiientemente ocorrerd baixa
troca efetiva de calor e massa nessas regidoes. Na regido proxima a base do equipamento,
nota-se a existéncia de baixa inércia da gota, Figura 6.24, nesta regido o comportamento

deveria ser o contrario do observado.
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Figura 6.24: Tempo de relaxacdo da gota (td).

Na Figura 6.25 para a andlise da correlacdo turbulenta gota-vapor (tge), 0os altos
valores indicardo regides com alta troca de calor e massa no escoamento, para a coluna de
destilacdo de estudo. Tais regides sdao observadas na regido superior do equipamento,
entretanto para uma condi¢do otimizada de operacdo o ideal € que esta regido esteja

préxima a entrada do vapor.
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Figura 6.25: Correlagdo turbulenta gota-vapor (tdg).
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A andlise de Stokes na escala de Kolmogorov (Sg), por se tratar da razdo entre o
tempo de relaxacdo da gota (tg) e a dissipacdo de Kolmogorov (ty) indica que para regides
com valores de St tendendo a zero, a velocidade da gota se aproxima da velocidade da fase
continua, ou seja, a gota tende a se comportar como a fase fluida. Para regides com S
tendendo ao infinito a velocidade da gota tende a zero e, conseqiientemente, a velocidade
da gota ndo € afetada pelo fluido. Regides com valores de Sy iguais a 1 indicam a
possibilidade da ocorréncia de agrupamentos (cluster) de gotas, podendo chegar a
coalescéncia. Para o equipamento de estudo poucas regides com possibilidades de
coalescéncia foram observadas, Figura 6.26, indicando que o modelo empregado ¢é
adequado para as consideragdes feitas. Para cada estudo considerando a variagdo da
velocidade de vapor e a distribui¢do do didmetro de gotas € necessario um novo estudo das

escalas de tempo.

Stokes
600.00

450.25

300.50

 150.75

Figura 6.26: Stokes na escala de Kolmogorov (Stk).

6.3 Validacao do Modelo de CFD Empregado

Por se tratarem de informacdes internas da PETROBRAS, os resultados para
validag¢do do modelo empregado serdo comparados em relagdo as diferencas globais obtidas
entre os dados experimentais € o resultados obtidos com o modelo de CFD proposto

considerando a malha 2 empregada (1.110.274 nds), para 200 trajetorias de gotas por ponto
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de injecdo no spray, com o modelo advectivo do tipo high resolution e modelo de
turbuléncia k-€. A Tabela 6.2 apresenta as diferencas entre os valores experimentais e os
resultados obtidos com as simula¢des de CFD. Para validagdo do modelo foi considerada a
diferenca entre os valores para as fases vapor e liquido da propriedade analisada. Os valores
iniciais para a diferenca entre as propriedades sdo as mesmas ja que as simulagdes foram
realizadas considerando as mesmas caracteristicas iniciais das correntes. Considerando este
balan¢o global para validacdo dos resultados, nota-se boa concordancia entre os resultados
obtidos numericamente. Considerando a variacdo de 157 °C entre a corrente de vapor e
liquido para a condi¢do inicial do sistema a diferenga de 13 °C observada entre estas
corrente para a condi¢do final, isto indica concordancia entre os resultados. A andlise para a
composi¢cdo do pesudocomponentes também indica excelente concordancia entre os
resultados. Quando a troca térmica experimental é comparado com o valor observado com
o modelo numérico adotado, a diferenca de aproximadamente 14% observada consolida o

modelo numérico empregado.

Tabela 6.2: Valores globais comparativos entre os resultados analisados para o vapor.

Experimental | ANSYS CFX

Temperatura (°C) 204 204
Inicial

Fragdao Massica 0,872 0,872

Temperatura (°C) 79 66
Final

Fragdao Massica 0 0

Carga Térmica (kcal/h) 5,4.10° 6,76.10°

Duas metodologias foram empregadas para validacdo dos resultados obtidos,
conforme discutido no Capitulo 5 — Aparato de Estudo. A abordagem da aleta reproduz o
comportamento observado experimentalmente e as diferencas observadas considerando o

diametro médio de Sauter e a distribui¢do de gotas segundo a correlacdo proposta por
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Mugele apresentam diferengas insignificantes, chegando a ser imperceptivel observar
diferencas entre elas, como mostra a Figura 6.27. A metodologia considerando a variagdo
da temperatura ao longo da elevacio do equipamento ndo representa a tendéncia de perfil
de temperatura observada experimentalmente, indicando existir uma forte tendéncia do

costado do equipamento em reproduzir o comportamento observado em aletas.

A distribuicdo ndo uniforme de vapor em funcdo das caracteristicas da entrada do
equipamento dificulta a validagcdo dos resultados, além das intimeras varidveis que podem
exercer forte impacto no perfil de temperatura do equipamento e, conseqiientemente, na
velocidade de ascensdo do vapor, equilibrio termodinamico, entre outras. As proprias
variacdes na entrada do liquido como o angulo do spray e a distribui¢do de didmetro das
gotas impacta significativamente nos resultados. O total controle das varidveis mencionadas

¢ dificil de ser garantido em uma unidade em operagao.

1,4
¢ Experimental

1,2 — - —Aleta Mugele
® — - - Aleta Sauter
S Planos Médios Sauter
‘s 1,0 Planos Médios Mugele
:
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Figura 6.27: Valida¢do do modelo empregado.

6.4 Analise de Sensibilidade Paramétrica

A partir da validacdo da metodologia empregada foram feitos estudos de otimizagao
geométrica para a coluna de destilacdo a véacuo. Foi considerado o termo “otimizacao” para
representar a condicdo Otima entre as escolhidas. Foram consideradas duas novas
geometrias, uma delas representando 85,7% e a outra 71,4% da altura da geometria

original. Todas as demais condi¢cdes foram mantidas, com o mesmo nivel de spray em
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relacdo ao topo do equipamento e as caracteristicas das correntes do equipamento. O
objetivo desta andlise € verificar se o equipamento com as mesmas caracteristicas de
disposi¢do dos sprays e entrada de vapor, entretanto com menor altura mantém as mesmas
caracteristicas de temperatura e composi¢do, isto implicard em menor custo de material
para constru¢do do equipamento além da alteracdo na concepcdo das linhas de

transferéncia.

Foi verificado que através andlise da fracdo mdssica do pseudocomponente no vapor,
Figura 6.28, que a composicdo do vapor na saida se mantém. Como na secdo analisada o
equilibrio ocorre nos primeiros metros do equipamento e as alteracdes geométricas
propostas ndo exercem impacto sobre esta varidvel analisada. Além da garantia de

composicao global se nota que 0 mesmo padrdo de escoamento € mantido.
A

.0
T
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0.8
e g
_0.5 .
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(a) (b) (©)
Figura 6.28: Perfil de fracdo massica do pseudo para diferentes alturas do equipamento: (a)

altura original, (b) 85,7% da altura original e (c) 71,4% da altura original.

Diferentemente do observado para a fracdo volumétrica, a temperatura do vapor sofre
impacto mais relevante ao ser diminuida a elevacdo do equipamento, Figura 6.29. A
redugdo na altura promove um acréscimo de 22% para a temperatura do vapor para a

condi¢do ilustrada na Figura 6.29 (b) e de 58% para a condi¢do da Figura 6.29 (c) quando



Resultados e Discussoes 84

comparadas com a altura real do equipamento. A regido analisada considerou a média da
temperatura na saida da coluna a vicuo, regido do demister. Por se tratar de uma regido de

troca térmica a altura do equipamento serd imprescindivel.
i 1,4
0,0

Figura 6.29: Perfil de temperatura do vapor para diferentes alturas do equipamento: (a)

altura original, (b) 85,7% da altura original e (c) 71,4% da altura original.
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CAPITULO 7

CONCLUSOES E SUGESTOES

O presente trabalho apresentou uma metodologia de estudo da fluidodindmica em
colunas de destilagdo a vacuo com distribuidores do tipo sprays, considerando o equilibrio
liquido-vapor representados através de uma abordagem Euleriana-Lagrangeana para a

representacdo simultanea da transferéncia de calor e massa na se¢@o de interesse.

Para a solu¢do numérica foi empregado o software comercial de CFD chamado
ANSYS CFX versio 11.0, o modelo de equilibrio termodindmico necessario foi
implementado via sub-rotinas FORTRAN acopladas ao cédigo comercial. Os resultados
obtidos nas simula¢des foram validados com dados tedricos e experimentais, considerando

andlises globais e locais no sentido axial do equipamento.

A simplificacdo da andlise considerando uma abordagem unidimensional empregada
se mostrou capaz de fornecer nogdes das tendéncias de equilibrio no sistema de estudo, além
de ser uma metodologia rdpida para identificacdo de possiveis falhas no modelo empregado
servindo como solucdo referencial. No entanto, para compreensdo da influéncia da
fluidodindmica do escoamento no funcionamento da coluna, o modelo 3D é fundamental e

insubstituivel.

O modelo 3D empregado demonstrou predizer de forma eficiente as tendéncias de
comportamento observadas na pratica, com bons resultadas para os balancos globais quando
comparados com os dados experimentais. Os resultados para o perfil de temperatura e
composi¢do no interior do equipamento apresentou boa concordincia com os resultados
observados experimentalmente. Contudo, os diversos fendmenos envolvidos na operacao do
aparato em questdo fazem com que a completa certeza da representacdo fiel dos fendmenos
envolvidos ndo tenha sido alcancada, principalmente pela falta de dados para validagdo mais

completos e confidveis.
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O diametro de gota é parametro preponderante para a representacao da transferéncia de
calor e massa. O uso de valores de didmetro obtidos com os sprays para dgua, mesmo
considerando a corre¢do da distribuicdo através de uma correlagdo (Mugele) se apresenta
como, possivelmente, uma das maiores fontes de incerteza e de erro no modelo. A correcao de
diametro levando em consideragdo as propriedades do fluido de interesse causa uma reducio
do didmetro de gota em relagdo ao didmetro da 4gua, fornecido pelo fabricante. Isto garante
uma troca de calor e massa, possivelmente, mais conservativa da distribui¢do caso esta tenha

sido feita com o fluido real.

A abordagem Euleriana-Lagrangeana se apresentou como adequada considerando o
alto nimero de sprays envolvidos a serem discretizados, o que seria praticamente invidvel de
ser feito com um abordagem Euleriana-Euleriana, considerando o nivel de detalhamento

necessario para a correta representacao dos distribuidores.

A malha numérica tetraédrica em coordenadas cartesianas, com 1.110.274 nés, além
do nimero de 200 trajetérias de gotas por ponto de injecdo empregada nas simulagcdes

apresentou-se adequada para a representacao dos fendmenos de interesse.

A andlise comparativa entre os modelos de turbuléncia k-€ e SST indicaram que,
embora seja um modelo menos robusto, o modelo k-€ é capaz de prever o comportamento
fluidodinamico existente no equipamento, ja que ndo foram observadas diferencas relevantes

entre os resultados obtidos com ambos os modelos.

O uso das escalas de tempos permitiu a compreensao da influéncia do tipo de entrada
de vapor no equipamento sobre o escoamento, além de identificar a necessidade de otimizagdo
para maior homogeneidade na distribuic@o da fase. As escalas de tempo se apresentam como
metodologia extremamente ttil para a compreensdo dos fendmenos envolvidos, no entanto a

sua aplica¢@o em trabalhos de CFD nao tem sido tio freqiiente.

Apesar de terem sido revisados na literatura, questdes importantes para a reproducao
de escoamentos multifdsicos (como a modelagem da quebra e coalescéncia) ndo foram
investigados. O estudo se concentrou em investigar a necessidade da implementacdo dos

modelos de quebra e coalescéncia através do uso das escalas de tempo. Foi constatado como
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adequada a simplificacdo em desconsiderar estes fendmenos na modelagem deste caso de

estudo.

A andlise para a sensibilidade paramétrica estudada indicou que tanto na geometria
representando 85,7% da altura real como o caso de 71,4% as caracteristicas para a composi¢cao
da corrente sdo mantidas, no entanto este fendmeno ndo € observado para a temperatura, ja

que a reducdo na altura implica no aumento da temperatura no topo da coluna.

A ferramenta computacional empregada na pesquisa, mostrou-se bastante eficaz e
proveitosa para o estudo do escoamento vapor-liquido em uma coluna de destilacdo a vacuo.
O software comercial agrega dentro de si uma grande quantidade de algoritmos prontos o que
reduz substancialmente os esforcos do pesquisador, sendo capaz de acoplar equacdes novas as
Jé existentes, como por exemplo, neste caso de estudo do acoplamento do equilibrio

termodinamico.
7.1 Principais dificuldades encontradas

Durante o desenvolvimento do estudo de transferéncia de calor e massa em colunas de

destilagdo a vacuo as principais dificuldades encontradas foram as seguintes:

e o elevado nimero de ndés implica na necessidade de simulagdes em paralelo. No
entanto, o estudo de fendmenos cada vez mais complexos e de equipamentos
simulados com maior detalhamento geométrico faz com que isto seja uma tendéncia

natural:
® 0 uso de rotinas:
o pouca documentacao para a implementacgao:

o por se tratar de uma abordagem E-L nem todas as varidveis Lagrangeanas

estao disponiveis para o usudrio:

¢ simulagdo extremamente sensivel aos parametros de defini¢do dos componentes para o

calculo do equilibrio (entalpia de referéncia):

¢ clevado tempo computacional para o fechamento dos balangos:
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o CFX-10: = 30 dias:
o CFX-11: =20 dias.
7.2 Sugestoes para trabalhos futuros

Em relac@o a metodologia aplicada para o estudo da transferéncia de massa e calor em

colunas faz-se as seguintes sugestoes:
¢ analise do equilibrio em condic¢des nao ideais;

e aquisicdo de dados experimentais para os bicos sprays. A representacdo do

diametro de gota e fundamental para a analise dos fendmenos envolvidos;

e aquisicdo de dados experimentais confidveis de P, T e composi¢do internas na

torre.

Em relacdo a simulacio para a representacdo de escoamentos multifasicos com maior
realismo fisico, é necessdrio que sejam analisados modelos mais precisos para os seguintes

fendmenos.

e termos de troca de momento entre as fases. Ainda ha muita divergéncia na
literatura e, ndo existem bons modelos para a tranferéncia da quantidade de

momento € massa.

¢ turbuléncia em escoamentos multifdsicos: este fendmeno é um dos principais
responsaveis pela descricdo do caminho do escoamento e, ainda nao existe

uma abordagem eficaz para este fendmeno;

¢ Inclusdao de modelagem para prever a formacao de filme liquido na parede.
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