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RESUMO

O uso de microrreatores vem crescendo nos Ultimos anos devido as diversas vantagens de sua utilizacdo como melhoria
das caracteristicas de transferéncia de massa e de calor, alta razdo area superficial/volume, facilidade no controle de
temperatura, necessidade de baixos tempos de residéncia, bom rendimento e seletividades em processos reativos, fazem
a busca pelo desenvolvimento dessa tecnologia crescer a cada dia. A utilizagdo desses microrreatores associados ao uso
de leito fixo contendo catalizadores para sintese de metanol se mostra uma alternativa promissora e o uso da
fluidodindmica computacional pode ajudar na comprovacdo de sua efetividade. As simulagdes iniciais apresentaram
resultados para perda de carga ao longo do reator muito proximos dos calculados pela Equacdo de Ergun. A analise
numérica dos resultados demonstrou um aumento acentuado na perda de carga em funcgdo da velocidade de entrada dos
reagentes, explicitando a necessidade de um balanco entre o tempo de residéncia, perda de carga e necessidade de
producdo para determinar futuramente as melhores condi¢des operacionais.
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1. INTRODUCAO

A microfluidica, area da ciéncia que estudo o comportamento de fluidos em escalas
micrométricas, tem se tornado uma ferramenta interessante para o desenvolvimento e
escalonamento inteligente de processos.  Microdispositivos incluindo  microrreatores,
micromisturadores e microtrocadores de calor sdo alguns dos equipamentos que integram as
chamadas microplantas quimicas, apresentando como principais vantagens a melhoria das
caracteristicas de transferéncia de massa e de calor, alta razéo area superficial/volume, facilidade no
controle de temperatura, necessidade de baixos tempos de residéncia e bom rendimento e
seletividades em processos reativos (KUKARD e SMITH, 2015; MARTINEZ-ARIAS, 2010). O
metanol € um dos principais produtos quimicos produzidos por catalise heterogénea. A sua sintese
industrial € um processo cujo modo de operacdo nao € claro, tem elevado poder exotérmico e
limitacdo por equilibrio termodindmico, que possibilita aumentar a produtividade. Uma
caracteristica geral dessa producdo é o uso de varias etapas cataliticas. Tendo em vista dificuldades
da sintese do metanol e as diversas vantagens do uso de microrreatores, através da técnica de CFD é
possivel realizar simulacdes matematicas que preveem o comportamento fluidodindmico e cinético

da reacdo ocorrendo no interior de um reator. Devido as limitagdes quanto ao uso de leitos
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fluidizados em simulagdes, o uso de leito fixo se mostrou uma boa alternativa para as etapas
cataliticas para a producdo de metanol. Nesta primeira etapa do projeto, foram validadas as

condic¢des do escoamento com base em equacgdes da mecanica dos fluidos.

2. MODELAGEM MATEMATICA

Nas simulacbes CFD pode-se definir diversos dominios com resisténcia diferentes ao
escoamento. Para simular leitos fixos/meios porosos, basicamente, o solver inclui no dominio
poroso um termo extra no balango de quantidade de movimento fundamentado na equagdo de
Ergun, isto é, duas contribuicdes extras sdo calculadas em fungdo das propriedades do leito como
porosidade, e dos coeficientes de perda devido ao atrito (predominante em escoamentos em regime
laminar) e outra devido a inércia do movimento (predominante em escoamento com numeros de
Reynolds mais altos). A modelagem para um escoamento incompressivel, isotérmico em estado
estacionario em regime laminar é descrita a seguir. A porosidade do leito, ¢, é definida como razéo
entre o volume onde o fluido pode escoar, Vi, pelo volume total do leito, V:
_Vf
Vv

Para dominios porosos, o solver assum que o vetor area A’ disponivel para o escoamento através de

@)

&

uma superficie de contorno infinitesimal A é relacionada pelo tensor de segunda ordem K, conforme
a relacao:

A=K-A )
Na modelagem do tensor K (Kj), assume-se que este é isotropico, isto €, que a distribui¢do da
porosidade no leito ocorre igual e normalmente nas trés diregdes. As equacdes de transporte sdo
entdo ponderadas pelo tensor K, resultando nas equagdes de conservagdo de massa total, Navier-
Stokes modificada para dominio poroso e balanco de massa das espécies:

V(K-U)=0 3)

V~(pK~U-U)=—5Vp+,uK-(V2-U)+gpg+5SM (4)

V- (p K-UY;)=pD,K-V?, +¢5, 5)

Em que p e u sdo a massa especifica e a viscosidade dindmica do fluido, p é a pressdo, U a
velocidade, g a aceleracdo da gravidade, D; o coeficiente de difusividade massica da espécie i, Y; a
fragdo maéssica da espécie i, S; a fonte de massa da espécie i, Sy é o termo fonte de momentum

detalhado abaixo, que representa a queda de presséo adicional devido a presenca do leito poroso:

perm

Sy, :_(K” U+ KIOSS§|U|UJ (6)
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Onde o primeiro termo do lado direito da Eq. 6 representa as perdas devido a permeabilidade
do leito e o segundo termo, as perdas inerciais devido a resisténcia do leito. Os parametros Kyerm €
Kioss S80 constantes dependentes do didmetro da particula que compde o leito e a porosidade deste,

as quais podem ser obtidas pela Equacéo de Ergun (Eq. 7):

AP 1-¢)? 1-
| L | =190 D’u2 ( g:f) Usip +1’75DL( gSS)Uszup (")
P P

Em que Dp € o didmetro médio do sélido particulado, p e u sdo propriedades do fluido, e
Usyp € a velocidade superficial do fluido. Por comparagdo, tém-se:

Dt &[] Koo = 22022 [1] ®)

K perm = v-é
P 150 (1- &) Dp &°

Como caso de estudo inicial 0 modelo matematico foi simulado um microcanal com entrada
em Y, de diametro 1 mm, e comprimento do leito fixo de 15 mm, com particulas de diametro 50 pm
e porosidade 0,5. Os resultados deste foram validados com comparacao aos valores fornecidos pela
equacdo de Ergun, para a faixa de velocidade média de 0,1 a 1 m/s a 10 bar e 527 K. Além disso,
primeiramente um teste de independéncia numérica foi realizado, e 0 método do indice de
convergéncia (indice GCI) foi usado para quantificar a incerteza numérica da discretizacdo espacial
(CELIK et al., 2008).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Para o teste de independéncia numérica, refinamentos de aproximadamente 28, 48 e 60 mil
elementos foram avaliados. A analise pelo método GCI resultou em incertezas de aproximadamente
0,01% para as malhas com refino médio ou alto. Os valores baixos das incertezas indicam que as
malhas numéricas estdo suficientemente refinadas, e a solucdo numérica apresenta grande
proximidade com a solucdo exata do escoamento. Isto pode ser fundamentado nas caracteristicas do
escoamento laminar, monofésico, isotérmico em estado estaciondrio. Com base nisto, a malha
numérica com 48 mil elementos sera utilizada nas demais etapas do projeto, desde que apresenta
uma incerteza igual da malha mais refinada com um menor custo de processamento computacional.

Foram realizadas simulacGes do escoamento dos gases através do leito em diferentes
velocidades, obtendo um comportamento da queda de pressdo conforme mostrado na Figura 1. Por
esta observa-se um comportamento condizente entre 0 modelo matematico (simulagdo) com o0s
valores obtidos pela equacdo classica de Ergun (Equacdo 7). Isto mostra que o modelo
fluidodindmico consegue prever corretamente o padrdo de escoamento no leito fixo, fornecendo a
base para implementacdo dos fendmenos de transferéncia de massa e rea¢do quimica, 0s quais seréo

abordados nas proximas etapas do projeto.
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Figura 1: Queda de pressdo em fun¢do da velocidade média do gas. Fonte: Elaborada pelo autor.
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4. CONCLUSOES PARCIAIS

As simulagdes iniciais apresentaram resultados para perda de carga ao longo do reator muito
proximos dos calculados pela Equacao de Ergun. A analise numérica dos resultados demonstrou um
aumento acentuado na perda de carga em funcdo da velocidade de entrada dos reagentes,
explicitando a necessidade de um balanco entre o tempo de residéncia, perda de carga e necessidade
de producdo para determinar as melhores condi¢fes operacionais. Os proximos passos serdo a
realizacdo de simula¢des considerando a cinética da reacdo, visando entender seu comportamento e

assim determinar as melhores condic¢des de velocidade e a razdo de entrada dos reagentes.
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