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RESUMO

Desde a década de 1970, o monitoramento e a mitigagdo da emissdo de gases de
efeito estufa (GEE) tém sido um tema de interesse global, sobretudo diante das
crescentes mudancas climaticas e de suas consequéncias. Esse movimento se
intensificou na sociedade contemporanea, especialmente com a assinatura do Acordo
de Paris, durante a 212 Conferéncia das Nacbdes Unidas sobre as Mudancas
Climaticas (COP21), em 2015. Nesse contexto, estabeleceu-se como meta a reducéo
das emissdes de GEE, com destaque para a neutralizacdo do carbono até o ano de
2060. Agora, com a COP30 em Belém (PA), novas metas estdo sendo elaboradas
com base nos objetivos antes acordados. Diante disso, evidencia-se a necessidade
de promover pesquisas e o desenvolvimento de tecnologias capazes de atenuar ou
mitigar essas emissdes, principalmente do didxido de carbono (CO,). Diante desse
cenario, torna-se ainda mais urgente o avango de tecnologias voltadas para o
sequestro de carbono, como o Carbon Capture and Storage (CCS), cuja principal
funcdo é remover o CO, gerado em processos industriais e energéticos. Assim, um
equipamento que pode atingir as exigéncias necessarias desses processos Sao 0s
reatores multifasicos. Entretanto, um desafio apresentado na modelagem de novas
tecnologias € o alto custo e o tempo inerentes ao processo. Assim, uma forma de
contornar esses problemas € o uso de simulacdo computacional. Dessa forma, o
presente trabalho tem como objetivo a simulagdo computacional de um reator de leito
fluidizado, utilizando a modelagem CFD para a captura de CO,. Com o estudo foi
possivel realizar captura do gas carbdnico a partir de uma reagao de adsor¢édo com
carbonato de potassio variando a velocidade de entrada da mistura gasosa. Para as
menores velocidades, foi possivel ver uma maior redugao do CO, em razdo do maior

tempo de residéncia da mistura.

Palavras-chave: captura de CO,; leito fluidizado; fluidodindmica computacional;

carbonato de potassio; adsor¢ao gas-solido.



ABSTRACT

Since the 1970s, monitoring and mitigating greenhouse gas (GHG) emissions has
been a topic of global interest, especially in light of increasing climate change and its
consequences. This movement intensified in contemporary society, particularly with
the signing of the Paris Agreement during the 21st United Nations Climate Change
Conference (COP21)in 2015. In this context, the goal of reducing GHG emissions was
established, with emphasis on carbon neutrality by 2060. Now, with COP30 in Belém
(PA), new targets are being developed based on the previously agreed objectives.
Therefore, the need to promote research and the development of technologies capable
of attenuating or mitigating these emissions, especially carbon dioxide (CO,), is
evident. Given this scenario, the advancement of technologies focused on carbon
sequestration, such as Carbon Capture and Storage (CCS), becomes even more
urgent. CCS's main function is to remove CO, generated in industrial and energy
processes. Multiphase reactors are a suitable piece of equipment to meet the
necessary requirements of these processes. However, a challenge in modeling new
technologies is the high cost and time inherent in the process. Therefore, one way to
overcome these problems is through the use of computational simulation. Thus, this
work aims to perform a computational simulation of a fluidized bed reactor using CFD
modeling for CO, capture. The study made it possible to capture carbon dioxide
through an adsorption reaction with potassium carbonate by varying the inlet velocity
of the gas mixture. At lower velocities, a greater reduction in CO, was observed due

to the longer residence time of the mixture.

Keywords: co, capture; fluidized bed; computational fluid dynamics; potassium

carbonate; gas-solid adsorption.
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1 INTRODUGAO

Desde a década de 1970, o monitoramento e a mitigagao da emisséo de gases
de efeito estufa (GEE) vém sendo temas de interesse global, sobretudo diante das
crescentes mudangas climaticas e de suas consequéncias. Esse movimento se
intensificou na sociedade contemporanea, especialmente com a assinatura do
Acordo de Paris, durante a 212 Conferéncia das Nacdes Unidas sobre as Mudancas
Climaticas (COP21), em 2015. Nesse contexto, estabeleceu-se como meta a redugao
das emissbes de GEE, com destaque para a neutralizacdo do carbono até o ano de
2060. Diante disso, evidencia-se a necessidade de promover pesquisas € 0
desenvolvimento de tecnologias capazes de atenuar ou até mesmo mitigar essas
emissdes, principalmente de didxido de carbono (CO,).

Entretanto, segundo dados da International Energy Agency (IEA, 2023), apesar
dos investimentos em tecnologias de energia limpa, que tém avangado
significativamente, as emissées de GEE aumentaram 1,1% em relagdo ao ano
anterior, alcangando o recorde de 37,4 Gt em 2023. Diante desse cenario, torna-se
ainda mais urgente o avancgo de tecnologias voltadas para o sequestro de carbono,
como o Carbon Capture and Storage (CCS), cuja principal fungéo € remover o CO,
gerado em processos industriais e energéticos. Tais tecnologias sao particularmente
importantes para setores industriais cuja mitigacédo das emissdes € mais complexa,
como nas industrias de cimento e de produtos quimicos (IPCC, 2023).

No que diz respeito as formas de captura, ha quatro principais rotas
tecnoldgicas: captura direta do ar, pré-combustao, pés-combustdo e combustdo com
oxigénio (oxicombustivel), conforme Orujov et al. (2023). Vale ressaltar, que quando
falamos da remogéo de CO2 em processos industriais, temos uma grande variedade
de desafios como por exemplo o alto volume de gases emitidos que exigem
equipamentos com grande eficiéncia, onde, além disso, também possibilitem um bom
controle térmico. Dessa forma, um equipamento que pode atingir a exigéncia desses
processos industriais sdo os reatores multifasicos utilizados nas tecnologias pés

combust3do.
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Esses reatores apresentam uma dindmica de escoamento complexa,
envolvendo multiplas fases do fluido, e podem ser classificados em trés tipos
principais: leito fixo, leito mével e leito fluidizado (DHOKE et al., 2021). No reator de
leito fluidizado, por exemplo, um fluido é introduzido pela parte inferior do reator, onde
estdo alocadas particulas sélidas. Isso proporciona uma mistura intensa entre as
fases, favorecendo a ocorréncia de reagdes quimicas resultando na adsorg¢ao do COs..

Nesse tipo de sistema, as particulas se comportam como um fluido,
apresentando alta taxa de mistura (DHOKE et al., 2021). Além disso, sua utilizagao
tem se mostrado altamente eficiente na remoc¢do de CO,. Uma abordagem
promissora para o desenvolvimento e otimizagao desses reatores € a aplicagao da
fluidodindmica computacional (CFD) que a analise detalhada da interacdo entre
particulas sélidas e os meios liquido e gasoso.

A integracdo dessas metodologias permite uma analise abrangente do
comportamento do reator. Nesse sentido, Reyes-Urrutia et al. (2022) utilizaram a
abordagem CFD com os softwares de codigo aberto OpenFOAM e MFiX para simular
um leito fluidizado sob diferentes condi¢cdes de temperatura e transferéncia de calor.
O objetivo foi determinar a velocidade minima de fluidizacdo em funcdo da
temperatura do leito, bem como o coeficiente de transferéncia de calor a partir de uma
parede lateral e de tubos internos. Os autores concluiram que os softwares foram
eficazes na obtencao de padrdes hidrodindmicos globais do reator e na analise da
influéncia dos efeitos térmicos.

Em suma, a abordagem CFD confere maior flexibilidade ao projeto de reatores
de leito fluidizado, permitindo sua avaliacao e otimizagao ainda na fase de simulacgao,
antes dos testes experimentais. Dessa forma, o presente trabalho tem como objetivo
a simulagdo computacional de um reator de leito fluidizado, utilizando a modelagem
CFD para a captura de CO,. O fluido empregado sera a agua combinada com o COa.
Inicialmente, sera realizada uma revisdo detalhada sobre o tema, bem como o estudo
da formulagdo do escoamento multifasico com base no CFD. As etapas seguintes
envolvem a criagcdo da geometria do reator e sua simulagdo numérica, utilizando os
softwares computacionais Fluent. Dessa forma, até que ponto a modelagem
computacional pode reproduzir o comportamento real de um reator e auxiliar seu

projeto e otimizacao?
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2 OBJETIVO GERAL

Simular um reator de leito fluidizado por meio de uma modelagem CFD para

ser utilizado na descarbonizagido de processos.

2.1 Objetivos especificos

¢ Realizar uma revisao detalhada sobre aplicacdes de reatores de leito fluidizado
e Realizar o levantamento das formulagées do CFD escoamento multifasico;
e Modelar reator de leito fluidizado;

e Realizar simulagcées CFD do reator;
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3 JUSTIFICATIVA

De acordo com o Quinto Relatério de Avaliagcdo do Painel Intergovernamental
sobre Mudangas Climaticas das Nag¢des Unidas (IPCC, 2014), as emissdes dos gases
de efeito estufa (GEE) gerados pela agdo humana, apresentando um crescimento
desde os anos de 1950, nunca foram tao altos do que entre os anos 2000 a 2010, o
que vem se intensificando, como mostra a Figura 1. Isso reflete um dos maiores
desafios técnico e humanitario do século XXI: A reducado dos impactos causados por
essas emissdes na atmosfera. Dessa forma a redugcdo dos impactos que essas
emissdes causam tem sua dificuldade pautada em remodelar um modelo de
desenvolvimento social baseado na utilizagdo de meios extremamente agressivos ao
meio ambiente. A exemplo disso, o acordo de Paris (2015) traz consigo a necessidade
de adocgao de padrdes sustentaveis de consumo e de producdo, uma vez que busca

manter o aumento da temperatura média global abaixo de 2° C.

Outro ponto que mostra a relevancia do tema a nivel global, a agenda 2030
Organizagao das Nagdes Unidas (ONU), traz consigo o destaque para dois objetivos:
0 ODS 7, que diz respeito a energia limpa e acessivel e ODS 13, sobre a agao contra
a mudanga global do clima. Nesse contexto, surgem as chamadas metas “net zero”,
que se referem a compensacao dos gases de efeito estufa emitidos na atmosfera,
realizando a remocgao deles para resultar em zero emissoes liquidas. Dessa forma, a
transigdo energética global se mostra um movimento indispensavel para os sistemas
de producdo e consumo, que precisam operar de maneira mais limpa e focados na
descarbonizagao de seus processos, realizando, por exemplo, a substituicdo de seus

sistemas por aqueles como baixa emissado de gases de efeito estufa (GEE).

E nesse contexto que surge a necessidade do aprimoramento das tecnologias
de captura, uso e armazenamento de carbono (CCUS), pois existem servigos que
apresentam grande dificuldade para serem ofertados sem emissdes de didéxido de
carbono (CO,). Um exemplo desses processos € a producdo de cimento, que
apresenta cerca de 40% de suas emissdes vindas do uso de combustiveis fosseis e
o restante da calcinagao do calcario. Para sistemas desse tipo as concentragcdes de
CO2 nos gases de exaustao chegam a 30% do volume, necessitando assim de uma

tecnologia de captura pés-combustao (DAVID, 2018). Assim, uma tecnologia que vem
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sendo alvo de pesquisas académicas e aplicagdes industriais sdo os reatores de leito

fluidizado para a captura do gas carbdnico.

Os sistemas de leito fluidizado datam os anos de 1920, quando o gaseificador
Winkler, um primeiro modelo de leito fluidizado foi criado (LING et al, 2023). Esses
sistemas tém a capacidade de reter o COz utilizando particulas que sido atravessadas
por um gas ou liquido. Entretanto, esses sistemas apresentam certa complexidade,
uma vez que € um tipico sistema de reagcdo multifasico denso. Dessa forma, a
simulacdo computacional propicia ao estudo desses reatores a flexibilidade de
conhecer o comportamento desses reatores de maneira mais rapida e menos
onerosa. Por fim, esse estudo se faz necessario pois contribui para alcancgar a
neutralidade de carbono buscada a nivel mundial, uma vez que para alcangar esse
objetivo é necessario o investimento em tecnologias que visam a captura de gases de
efeito estufa, principalmente o CO2, nos mais diversos processos industriais. Nesse
contexto os reatores de leito fluidizado se tornam uma opg¢ao estratégica em conjunto
com a metodologia CFD, que surge como uma abordagem capaz de viabilizar projetos

menos custosos.

Figura 1: emissdes de Gases de Efeito estufa por setor ente 1970 e 2024.

Setor de Energla M Transporte M Residuos
M Processos e Combustio Industrial M Exploragio de Combustivels == GEE/cap
M Edificagbes M Agricultura

557

501

Gt (Ozeq

R

e I S B B B B | "

Fonte: adaptado de JRC, 2025.
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4 REVISAO DE LITERATURA

Os reatores de leito fluidizado sdo uma alternativa tecnoldgica para a
diminuicdo de emissdes de gases de efeito estufa. Na literatura recente conseguimos
ver varias utilizacbes para os reatores de leito fluidizado e alguns trabalhos ja
destacam a utilizacdo de Simulagdo Computacional em seus estudos. A simulagao
computacional pode trazer a flexibilidade ao estudo dos reatores, uma vez que eles
podem ser complexos do ponto de vista fluidodinamico o que pode tornar seu projeto
experimental caro. Nesse interim, alguns trabalhos trazem em sua tematica a

modelagem CFD quando se tem como obijetivo a captura de COa.

Abanades et al (2005) apresentaram um dos primeiros trabalhos de captura de
CO2 com utilizagao de reatores de leito fluidizado. A combustao foi a ferramenta para
conversao de CO2 a partir da utilizacdo de oxido de calcio. Em seu estudo, os autores
apresentaram sistemas de leito fluidizados com combustdo (FBCs) com uma reacgéo
de carbonatagao-calcinagao trabalhando em altas temperaturas(>650°C) e apontaram
a eficiéncia do 6xido de calcio como solvente em fungao da grande massa de CO2 que
0 mesmo consegue capturar, uma vez que ele pode absorver até 0,786 Kg de CO:2 a
cada 1 Kg de éxido de calcio. Eles apresentaram 5 diferentes casos de operagao

desses reatores comparando entre si a sua eficiéncia.

Nam et al (2021) realizaram uma investigacdo da metanagao de CO2z em leito
fluidizado borbulhante (BFB). No estudo foi possivel ver que a composicao do gas de
entrada exerceu forte influéncia sobre a hidrodinamica, expansao e transferéncia de
calor do leito. A composi¢ao variou os teores de N2 entre 77,5%, 50%, 25% e 0%,
onde observou-se uma maxima expansao do leito para 50% de N2, em razdo do
numero de bolhas formadas, enquanto para 0% a expansao € a menor. Os perfis
radiais da fragao sélida confirmaram o comportamento tipico de fluxo anular, com
particulas ascendendo no centro e descendo préximas as paredes. A temperatura
média do leito aumentou progressivamente de 348 °C (77,5% N;) para 456 °C (0%

N.), evidenciando o efeito da reagcéo exotérmica.

Ren et al (2022) utilizaram um modelo turbulento de duas equacdes (TET)
baseado na metodologia de transferéncia de massa computacional (CTM) para
simular um reator de leito fluidizado do tipo borbulhante (BFB) para realizar captura
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de carbono. No estudo, os autores usaram um leito de carbonato de potassio por onde
passava o COz2, sendo assim um leito gas-solido. O reator possuia altura de 1000 mm
e um raio interno de 31,5 mm. As particulas de K2CO3 possuiam diametro de 400 um
e foram alojadas no leito a uma altura de até 100 mm, sua fragdo volumetria foi de
0,63. No trabalho foi feita uma comparagao entre os dados obtidos na simulagao e
dados experimentais baseados na literatura que acabou mostrando uma boa
concordancia, apresentando um erro médio relativo de 2,47% em um caso e 8,45%
em outro. No estudo também foi calculada a relagdo entre a difusdo de massa e
difusdo de momento, o niumero de schmidt turbulento — razao entre a difusividade
turbulenta de momento e a difusividade turbulenta de massa —, para o qual foi

encontrado um valor médio de 0,32.

Yu et al (2023) apresentaram um modelo numérico — MP-PIC reativo — para
representar o comportamento das particulas em um leito fluidizado borbulhante. Os
autores reduziram custo computacional ao agrupar particulas com propriedades
semelhantes. O reator utilizado no trabalho possuia 1 m de altura e 0,063 m de
didmetro interno, sua temperatura inicial foi de 673 K. Em seu leito dois tipos de
particulas forma utilizadas, o catalisador CeO2 e 0 sorvente Hidrotalcita a 0,1 m de
altura com didmetros entre 0,11 mm e 0,25 mm. A mistura gasosa utilizada foi vapor
e etanol, que entrava no reator a 1 m/s. O modelo foi validado com dados
experimentais, mostrando que ao longo da altura leito a temperatura das particulas
diminui, enquanto o coeficiente de transferéncia de calor aumenta. Eles verificaram
que a maior parte da distribuicdo de H2 e CO2tende a se concentrar na parte superior

do reator, o que é favorecido pelo aumento da vazao de vapor na mistura gasosa.

Sornvichai et al (2024) estudaram a captura de CO2 utilizando uma mistura gas-
solido com agua, gas carbbnico e solvente a base de potassio (K2CO3) em um riser
de um reator do tipo circulante. No estudo foram investigados parametros como
temperatura da agua de resfriamento, vazao, didmetro etc., para se otimizar o
desempenho do reator. A geometria do leito possui uma sec¢do transversal de 5x5 cm
e 100 cm de altura. Tubos com agua de resfriamento foram inseridos ao longo da
altura da geometria 0 gas entra na parte inferior do leito onde atravessa as particulas
solidas que possuem diametro de 380 micrometros e densidade de 3560 kg/m3. O
estudou mostrou que com ajustes como a redugao da temperatura e vazao da agua

de resfriamento podem resultar em melhor remocéo do CO2.0 estudo demonstrou por



23

fim que a remogdo de CO, pode atingir eficiéncias superiores a 99% em condi¢des

reais de operacgao, reforgcando o potencial da tecnologia.

Bai et al (2025) buscaram em seu trabalho a diminuicdo do esforgo
computacional para simular um reator de leito fluidizado tendo como objetivo a
simulacao de um sistema em escala industrial. Os autores propuseram uma maneira
de contornar o alto custo computacional e o elevado tempo para atingir o estado
estacionario utilizando um reator pequeno com caracteristicas hidrodinamicas e
reativas idénticas as de um reator industrial. Para validar a sua hipotese, os autores
utilizaram um regenerador de leito fluidizado de metanol-para-olefinas (MTO) e o
software computacional Barracuda baseado no modelo MP-PIC. Dessa forma, trés
simulacbes foram realizadas: Uma simulagdo com o regenerador industrial, uma
simulagdo com o regenerador menor e uma nova simulagdo com o regenerador
industrial usando as condi¢des iniciais baseado na distribuicdo de conversao de
sélidos da simulagdo com o segundo equipamento, com o experimento foi possivel

reduzir em 50% no tempo total da simulagao.

He et al (2026) empregaram em sus estudo o uso de particulas polidispersas a
base de calcio em leitos fluidizados borbulhantes a fim de avaliar os efeitos da
distribuicao do tamanho das particulas na hidrodinamica do leito. Os autores utilizaram
uma geometria em 2D a fim de diminuir o custo computacional. O modelo de leito
fluidizado no trabalho possui uma altura de 1 m e uma largura de 0,08 m. No trabalho
foi utilizada uma reacgao entre o oxido de calcio e o COz2 para formar o carbonato de
calcio. A vazao de entrada do gas foi de 0,3 a 0,5 m/s e as particulas tiveram uma
variacdo de tamanho entre 75 um a 136 um. A temperatura de entrada do gas foi de
923 K. Os autores concluiram que o tamanho da particula influencia na eficiéncia do
reator em relagédo a captura do gas carbdnico, uma vez que para uma mesma
velocidade, a adsorg¢ao do gas diminui quando a particula vai variando de 75 ym para
136 pym. Os resultados também mostraram que o uso de particulas mistas apresentou

um pouco maior do que um leito com particulas de tamanho unico.

Em suma, a revisao bibliografica mostra que tanto a modelagem computacional
se mostra efetiva para simular e testar reatores de leito fluidizado em suas diversas
aplicagbes uma vez que investiga os aspectos hidrodindmicos e o comportamento das

particulas presente nos reatores. Entretanto, no que tange a utilizagdo desses
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equipamentos para captura de COz, ainda se encontra uma lacuna a ser explorada no
ambito computacional. Dessa forma, o presente trabalho propde a utilizagdo da
modelagem CFD para entender como a simulagdo computacional pode ser utilizada
para o estudo do comportamento de um reator de leito fluidizado, quando ele tem sua

aplicagéo na captura de COz, visando fornecer diretrizes a respeito de tema.
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5 FUNDAMENTAGAO TEORICA

5.1 Métodos de captura de CO:

Um dos maiores desafios ambientais da sociedade atual sdo as mudancas
climaticas relacionadas ao aumento da concentragéo de didxido de carbono (COz2) na
atmosfera, sendo isso um dos principais fatores responsaveis pelo aquecimento
global. De acordo com, Friedlingstein et al., (2023), o Brasil € o sexto maior emissor
de carbono no mundo, e essas emissdes se originam, em sua maioria, da queima de
combustiveis fosseis, processos industriais, desmatamento, geracdo de energia
elétrica e transporte (ZHANG et al., 2022). Entretanto € o setor de Energia que
contribui mais significativamente para a liberacao de CO2 na atmosfera (HE et al.,
2024). Outro grande contribuinte para geracado e emissao de CO2 sdo os meios de
transporte que dependem de combustiveis como gasolina e diesel (AKBARI et al,
2025). Nesse contexto, estratégias como as tecnologias de captura de carbono e
armazenamento do carbono (CCS) sdo uma saida para a descarbonizagdo do

planeta.

Em suma, essas tecnologias de captura de carbono t€m como objetivo principal
a reducao da emisséo de COz2, realizando sua captura de processos industriais e de
geracao de energia (BRAUN, 2017). Assim, se tornam uma ferramenta poderosa
quando aplicada em processos industriais, reduzindo o impacto ambiental dos
mesmos. Além disso, o conceito de captura e utilizagdo de carbono (CCU — Carbon
Capture and Utilization) traz a possibilidade de transformar esse carbono capturado
em produtos de valor agregado como plasticos, fertilizantes etc. Outro conceito
importante € o de captura e armazenamento de carbono (CCS — Carbon Capture and
Storage), que se ocupa de estudar e desenvolver métodos de armazenamento desse
carbono capturado. Vale ressaltar, que cada tecnologia tem sua indicagéo de uso e
sua aplicagao e depende do processo e da concentracdo de CO2 no fluido no qual
sera extraido. Madejski et al. (2022) descreveram alguns tipos de captura de carbono,

sdo eles:
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5.1.1 Absorgao fisica e quimica

De acordo com o autor, o solvente quimico mais indicado para utilizagdo em
captura de carbono quando em baixas pressdes de CO2 € a monoetanolamina. Esse
tipo de solvente tem como vantagem a alta eficiéncia para baixas pressdes parciais,
alta taxa de absor¢cdo e boa capacidade ciclica, entretanto, apresenta desafios
relacionados a alta necessidade de calor para sua regeneracao, que pode se tornar
um grande consumidor de energia em um processo, resultado em maiores custos
operacionais (YANG et al, 2023). Eles possuem uma baixa polaridade e capacidade
calorifica, assim como uma boa estabilidade térmica. Na figura (2) esta um dos tipos

de sistema utilizados para absorgdo de COs-.

Figura 2: Esquema de processo de captura de CO:2 por absorgao
quimica.
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Fonte: Adaptado de Wang et al (2017a).
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5.1.3 Utilizagao de processos criogénicos

Quando comparados com métodos como a absor¢ado quimica, a captura de
carbono por meio de processos criogénicos apresenta vantagens como a simplicidade
do sistema, uma vez que consiste em processos como compressao, expansao,
separacgao e resfriamento (KNAPIK; KOSOWSKI; STOPA, 2018). O processo também
produz um COzde alta pureza na separagao (HE et al, 2025). Em geral, 0os processos
criogénicos utilizam a liquefagdo ou dessublimagdo do CO2, onde acontece o
resfriamento dos gases de combustdo em um processo até que se atinja a
temperatura de dessublimagao e em seguida o CO: ¢ liquefeito para ser armazenado,
ap6s ser separados dos outros gases ao passar por um processo de filtragem
(SAFDARNEJAD et al, 2018). Em alguns trabalhos esse método pode ser combinado
com outros como em Zhang et al (2024), para reduzir os custos com seu

funcionamento e Chunfeng et al (2024) para melhorar a eficiéncia do sistema.

5.1.4 Membranas

Esse processo pode ser dividido em dois tipos: membranas de separagao de
gases e de absorgédo de gases (MADEJSKI et al, 2022). Ele apresenta uma redugéo
nos limites de transferéncia de massa, maior taxa de absor¢cao e maior estabilidade
operacional em alguns casos (RASOULI et al, 2022). Nesse método é criada uma
barreira que separa o CO2 de outros gases impulsionados por uma diferenga de
pressao parcial através da membrana, resultando em um CO:2 permeado de um lado
e 0s outros gases do outro. Nesse caso, a separagao seletiva ocorre em razao da
diferenga de potencial quimico, uma vez que o CO2 migra para a regidao de menor
potencial quimico. A figura (3), apresenta um esquema da captura de CO: utilizando

0 processo de separagao por membranas:
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Figura 3: Esquema de processo de captura de CO2 utilizando por
membranas.
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Fonte: Adaptado, Wang et al (2017a).
5.1.5 Adsorgao quimica e fisica

A adsorcao se baseia na utilizagdo de uma mistura onde um solido realiza a
remocgao de CO2. Os métodos de adsor¢cbes mais conhecidos sio: adsorcdo por
oscilagédo de presséo (PSA), adsorgao por oscilagao de temperatura (TSA), adsorgéo
por oscilagcdo de vacuo (VSA) e adsorgcédo por oscilacdo de pressao-temperatura
(PTSA). Uma abordagem utilizada para realizar essa adsorg¢ao é o uso do carbonato
de potassio (K2COs), utilizado em uma reagéo quimica junto com a agua, apresenta
uma boa condigao termodinamica (GAO et al, 2013). Esta reagao foi utilizada nesse
projeto para a captura do gas carbénico. Esta reacéao foi utilizada nesse projeto para
a captura do gas carbdbnico, representada pela equagéo (5.1) e suas constantes

cinéticas estao apresentadas na tabela 1:

K,CO5 + H,0, + CO, » 2KHCO; (5.1)



Tabela 1: Constantes cinéticas utilizadas.
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Parametro Valor
Energia de ativagao[J/kgmol] 7,9 x 107
Fator Pré-exponencial [Kq] 55
Expoente de temperatura 0

5.1.6 Processo de looping quimico

Fonte: Autora (2026).

Um outro processo de remogéo € o processo de looping quimico ou ciclagem

quimica, nessa tecnologia dois reatores sao utilizados, com ar e combustivel,

acoplados para realizar o transporte do oxigénio. No reator de ar se utiliza particulas

de ferro, cobre ou manganés para que ocorra a formagéao de éxidos metalicos, que

sdo transportados para reagir com combustivel no segundo reator, onde esses 6xidos

sdo reduzidos produzindo energia e gases de exaustdao (MADEJSKI, 2022). Um

processo muito utilizado é o calcium looping(ciclo de calcio) que consiste na reagao

entre 0 CO2 e o 6xido de calcio. Na figura abaixo estd um esquema tipico de um

processo calcium looping.

Figura 4:Esquema de um processo Calcium looping.
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5.2 Reator de Leito Fluidizado

O conceito de leito fluidizado foi aplicado inicialmente para processos de
combustéo e craqueamento catalitico, sendo também utilizados para gaseificagdo do
carvao, biomassa e pirélise, que se beneficiam da tecnologia por sua capacidade de
movimentar solidos continuamente. Essa configuracao do reator favorece a eficiéncia
da reacao de absorcdo, uma vez que proporcionam uma boa mistura e transferéncia
de calor e massa (CHEW et al, 2022).

Dessa forma, um reator de leito fluidizado € composto por um leito de particulas
soélidas que, quando atravessado por um fluxo ascendente de gas, comporta-se de
maneira semelhante a um fluido. Isso ocorre quando a velocidade do gas atinge a
chamada velocidade minima de fluidizagdo (Umf), suficiente para suspender as

particulas sem arrasta-las completamente.

A Umf € a menor velocidade que o gas precisa atingir para que as particulas
do solvente comegam a se comportar como fluido em movimento. Abaixo dessa
velocidade o leito esta em regime fixo, acima, o leito entra em regime fluidizado, seu
comportamento passa a ser de um fluido denso. Vale salientar que o comportamento
da fluidizagao vai ser diferente a depender se o fluido empregado é liquido ou gas
sendo o comportamento do liquido-particulas mais suave ao atingir a U,; € o

comportamento liquido-gas apresenta maior instabilidade (ALMEIDA, 2018).
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Algumas literaturas trazem os tipos de tecnologias de fluidizacdo e suas
aplicagcbes datam a década de 90 como em Kuni e lenvesnpel (1991), de acordo com
os autores, podemos dividir os reatores de leito fluidizado de acordo com seu regime
a medida em que velocidade do fluido é alterada, em um Leito Fixo, o fluido atravessa
o leito de particulas finas em uma baixa vazao, mantendo as mesmas estacionarias.
Esse regime é mais antigo e possui uma eficiéncia menor que os outros. O leito pode
ser classificado como suave ou particulado quando, tendo por agente fluidizante um

liquido, a vazao € aumentada e o leito € expandido de maneira suave.

Entretanto, se temos como agente fluidizante um gas, o leito pode se comportar
como um Leito Borbulhante (Bubbling Fluidized Bed, BFB), onde a velocidade do

fluido fica logo acima da U,,, atingindo a velocidade minima de borbulhamento U,,,,,,

gerando bolhas que sobem pelo leito e grande agitacdo das particulas, geralmente
utilizado para leitos com particulas médias. Para esse regime sao observadas grandes

instabilidades em fungdo do aumento da vazao.

O Leito em Regime de tampdes ou pistdes, ocorre quando a vazao aumenta de
maneira em que as bolhas de gas crescem e ocupam toda a segao transversal do
reator, formando uma espécie de pistao (s/lug) de gas que eleva as particulas sélidas,
onde ao se romper as particulas caem novamente e outro S/ug se forma, realizando
um movimento de oscilagdo. Esse tipo de leito se divide entre Slug Axial, com
particulas finas e Flat slug, com particulas grossas. Esses sistemas sao instaveis e

muitas vezes indesejados por sua ineficiéncia.

Em um Leito Fluidizado Circulante (Circulating Fluidized Bed, CFB), o gas
entra em alta velocidade no leito e arrasta as particulas sdlidas para cima. Um ciclone
captura essas particulas e as retorna a base do reator e como resultado as particulas
circulam sem parar. Muito utilizado na gaseificacdo de carvao e biomassa. Por fim, o
Leito fluidizado turbulento (Turbulent Fluidized Bed, TFB), tem seu regime de
fluidizagao operando com o fluido em alta velocidade e € mais denso e mais instavel
que outros regimes. As particulas sélidas sdo agitadas de forma violenta formando
vazios no gas, apresentando bolhas em varios tamanhos. Caso a velocidade seja
aumentada de maneira que as particulas sejam arrastadas para fora do leito,
tornando- o disperso e € usado para o transporte pneumatico de particulas (ALMEIDA,
2018b).
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Na figura a seguir, podemos ver a representagao dos tipos de leito visto em
Kuni e lenvesnpel (1991):

Figura 5: Diferentes regimes de fluidizagao.
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Fonte: Kuni e lenvesnpel (1991).

5.2.1. Velocidade minima de Fluidizagao (Umf)

E denominada Velocidade minima de fluidizagdo (Umf), dada pela equacéo
(56.2), a velocidade superficial do fluido ascendente no leito, € a menor velocidade que
o fluido precisa alcancar para que as particulas sélidas comecem a se movimentar. O
leito passa do regime fixo para o regime fluidizado ao se atingir a Umf. Isso ocorre
quando a forga de arrasto que o fluido exerce nas particulas se iguala ao peso

aparente dessas particulas, o leito se expande e ocorre uma maior separacio entre
as particulas (PEDROSO, 2014).
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1,75

U = Re?
mf emfo ¢ pms

150(1 — mf) (5.2)
Temfgr oo

Onde, Re,,,r € 0 numero de reynolds da particula na Umf, emf € a porosidade
do leito. Quanto maior a velocidade, se tem uma maior ordenagdo no regime de
fluidizagdo e caso ainda ocorra o aumento desse fluxo de gas ocorre o acumulo de
sélidos na parte inferior do reator, passando de leito fluidizado para a condigdo de

transporte pneumatico.

5.2.2 Classificagao das particulas

Proposto por Geldart (1972), o principal meio de classificagdo de particulas

divide as mesmas em quatro grupos, divididos em fungdo do seu diametro (d,) e da

diferenca de densidade entre as particulas e o gas (ps — pf).

As particulas do grupo A possuem diametros entre 30-100 um e a velocidade
minima de fluidizagdo nesse caso é menor do que a velocidade minima de
borbulhamento. As bolhas tendem a coalescer e se dividir e apresentam um tamanho

maximo de 10 cm.

Para as particulas do grupo B os didmetros variam de 150 a 1000 um e a
velocidade minima de fluidizagdo € aproximadamente igual a velocidade minima de
borbulhamento. A maioria das rea¢des gas-solido operam nesse regime, as bolhas se
formam ao longo da coluna do leito e aumentam linearmente com a velocidade do

gas. Nao existe um tamanho certo de bolhas.

As particulas do tamanho C possuem diametro menor que 20 um, esse tipo de
particula € muito coesivo, fazendo com que existam dificuldades em sua fluidizagao.
Em leitos mais estreitos podemos observar os comportamentos de tampao (plug), ja
para leitos mais largos as particulas formam canalizagdes que vao do distribuidor até

a superficie.

Por fim, as particulas do grupo D por ter grandes tamanhos, maiores que 1000

Mm e por serem muito densas necessitam de uma elevada vazao de fluido, podendo
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influenciar na densidade do leito tendendo a limitar a mistura. As bolhas coalescem

rapidamente e podem atingir o didmetro do leito, formando pistdes (s/ugs).

Abaixo, é apresentado o mapa das classificagcdes em funcdo das densidades
das particulas(ps) e do gas (pf) e do didmetro meédio das particulas (dp):

Figura 6: Mapa da classificagao das particulas de Geldart.
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Fonte: Kuni e Levenspiel (1991).

5.2.2.1 Diametro das particulas e velocidade adimensional

O estudo sobre a classificacado das particulas permitira a adequacao do leito ao
melhor regime de fluidizagdo. O didmetro das particulas depende da velocidade

adimensional do gas, que podem ser calculados respectivamente pelas equacgdes
(5.3) e (5.4) (Kuni e Levenspieal,1991):

d. = (AT—“Z)IB (5.3)
P \gpslps—pp) '
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Onde, dp € o diametro da particula, g a aceleragdo da gravidade, p e p; as
densidades das particulas e do fluido, respectivamente.
2 ]1/3

_ Pr
Y= [#g(ps—pf) (5'4)

Onde, Ar é numero de Arquimedes dado na equacao (5.6), Re é o numero de

Reynolds da particula dado por (5.5):

Re=Peka®® (5.5)
Hr

_9d3pf(pg-pf)
1413___11__;3______

(5.6)

Onde d, o diametro da particula, pg a massa especifica do gas, ps a massa

especifica da particula, g aceleragao, u viscosidade.
5.3 Modelagem Numérica de sistemas multifasicos

Um sistema €& dito multifasico quando apresenta duas ou mais fases
quimicamente distintas ou com diferentes estados da matéria que coexistem em
equilibrio (CENGEL E CIMBALA, 2015). Para estes sistemas, duas abordagens de
simulagcdo podem ser utilizadas: a abordagem continua, com o modelo Euleriano-
Euleriano e a abordagem discreta, onde pode-se utilizar o modelo Euleriano

lagrangeano.

O modelo Euleriano-Euleriano considera as duas fases como fases continuas
interpenetraveis entre si. Ja no modelo Euleriano- Lagrangeano as fases interagem
entre si com a fase continua por meio de forcas de interagdo, como as de arraste. A
fase gasosa é tratada como fluido euleriano e a abordagem lagrangeana é utilizada
para modelar a fase soélida.

O modelo Euleriano-Euleriano para este tipo de aplicacao é o Two Fluid Model
(TFM) e o modelo Euleriano-Lagrangeano pode ser dividido em Discrete Phase Model
(DPM), Dense Discrete Phase Model incorporado com Kinetic Theory of Granular Flow
(DDPM-KTGF), Computational Fluid Dynamics acoplado ao Discrete Element Method
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(CFD-DEM), esquema numérico de fluidodindmica computacional incorporado a
Multiphase - Particle in Cell (MP-PIC) (ALMEIDA, 2018).

Na figura abaixo, € possivel ver um resumo com os modelos utilizados em

escoamentos multifasico:

Figura 7: Modelagem computacional escoamentos multifasicos.
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5.3.1 Abordagem Euleriana - Euleriana

Na abordagem Euleriana-Euleriana as fases continuas e dispersas sao

tratadas como fluidos interpenetrantes, onde se aplicam as equacdes de conservagao

de massa, momento e energia para cada fase por todo o dominio da simulagéo e a

soma de suas fracbes volumétricas é igual a 1. O modelo utiliza o procedimento

chamado de médias de Euler e dentre as diversas forcas que podem ocorrer no

modelo, apenas a forca de arraste € considerada, uma vez que a diferenca de

densidade entre as fases € muito grande as outras forgas interfaciais se tornam
insignificantes (ALMEIDA, 2018).

Dessa forma, a equacao de Navier-Strokes de conservacdo de massa para

ambas a fases pode ser dada por:
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Ofrpr

5.7
— T V- rorvp) =0 (.7)

Onde, p, € a densidade de cada fase, f; a fragdo volumétrica de cada fase em

kg.m-3 e v, é a velocidade média de cada fase dada em m/s. Ja a conservacao de

momento € dada pela equacgao:

a _
a(ffpfvg) + (fgprvg) =V oy + fyprg — Fo7P (5.8)

Onde, g, € o tensor de tensGes de cada fase, g a aceleragéo da gravidade em

m/s? e F97P é a forga de interagéo entre as fases sdélida e gasosa em N.m-3,
g =—PgU + 14 (5.9)

Onde, Py € a pressao hidrostatica da fase gasosa [Pa], U € o tensor unitario; 7,

€ o tensor das tensdes viscosas da fase fluida, dado por:

Ty = 2fy1gDy + fA4tr(Dy)Q (5.10)

Onde, u, € a viscosidade dinamica da fase gasosa em Kg.m'.s7, Dy € o tensor

da taxa de deformag&o [s™'] e A, é a viscosidade volumétrica do gas [Kg.m™. s7].

O principal método utilizado é o de volumes finitos. A premissa do Método dos
Volumes Finitos (MVF) consiste na integracéo das leis de conservagéo sobre volumes
de controle discretizados, em que o balango de propriedades fisicas (¢), a exemplo
da massa e da quantidade de movimento, é determinado através do calculo dos fluxos
que atravessam as fronteiras de cada célula (MALISKA, 2004). Dessa forma, o
dominio se divide em varios volumes de controle chamados de células onde as
equacgdes governantes sao discretizadas e é realizado o calculo das propriedades

médias do fluido, sendo assim, a equacao que descreve o fluxo pode ser dada por:
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3(p$) , A(pUxd) _ 0 _ 3¢
T = (T + 59 (5.11)

Onde, p é a densidade do gas, U sao os componentes da velocidade média de

Reynolds, T4, € um tensor de transporte efetivo e s; 0 resumo dos termos fontes

utilizados nas equacodes de fase continua. O primeiro termo da equacao representa o

acumulo, o segundo a advecgao seguidos dos termos de difusao e geracgéao.
5.3.2 Abordagem Euleriana-Lagrangeana

A abordagem Euleriana-lagrangeana permite uma descricdo muito detalhada
do comportamento discreto das particulas. O fluido é calculado baseado na
abordagem Euleriana, resolvendo as equacgdes de conservagdao com a meédia de
Reynolds (Reynolds-averaged Navier—Stokes equations - RANS) em conjunto com
um modelo de turbuléncia padrdo (CROEW et al, 2015). e as particulas sé&o definidas
discretizadas e rastreadas através do dominio resolvendo das equacbes de

movimento que tem como base a segunda lei de newton.

Nessa abordagem as particulas sao tratadas como massas pontuais ou
“‘parcelas” e as equagdes de movimento sdo resolvidas para cada particula, sendo
considera as forcas de inércia das particulas, arrasto, empuxo, forca de sustentacao
por deslizamento-cisalhamento (slip—shear liff) e forga de sustentagédo por
deslizamento-rotacao (slip-rotational lift) (CROEW et al, 2015). Dessa forma, duas
equacdes governam o movimento translacional e rotacional das particulas, vistas

abaixo:

dw, (5.12)

dw (5.13)
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Onde, m, € a massa da particula, g € a aceleragdo da gravidade, w, é a
velocidade angular da particula F, é a forca de contato devido as colisdes entre
particulas e entre particulas e paredes, J,, € seu momento de inércia, M, € o torque

aplicado pelas forgas de contato e Frprepresentado na equacao:

Frp = FD+FN—-D =FD+FVp + FL+ FVM + Foutras (5.14)

onde é FD forga de arrasto, FVp é a forca de gradiente de presséo, FVM é a
forca da massa vital e FL a forca de sustentagao. Ja para o fluido, sdo resolvidas as
equacgdes de Navier-strokes(Equagéo 5.11) utilizando dois termos fontes sy, € sy,
onde sy € o termo fonte adicional devido a influéncia das particulas no escoamento

(CROEW et al, 2015).

d(pp) Jd(pUxp) 0 ¢ (5.19)
ot T Tax,  ax, (okgx) TSer t S

5.4 Transferéncia de calor

A eficacia das reacdes quimicas em leitos fluidizados esta intrinsecamente
ligada ao regime térmico imposto ao reator e aos seus reagentes, uma vez que o calor
€ o principal catalisador do processo de conversdo. O aquecimento em reatores de
leito fluidizado pode acontecer de duas maneiras: aquecimento a gas ou aquecimento
elétrico. No aquecimento a gas sao utilizados gases combustiveis para aquecer a
parede do leito e no aquecimento elétrico, aquecedores sao alocados na lateral do
leito, transferindo calor para a parede do mesmo ou resisténcias e indugcdes podem

ser utilizadas para aquecer o gas que adentrara o leito (BAI et al, 2021).

O aquecimento a gas traz a vantagem de utilizagdo dos subprodutos de
reacdes quimicas como combustivel, entretanto, ndo proporcionam um bom controle
das faixas de temperatura. O uso de aquecedores elétricos, entretanto, proporciona

esse bom controle, porém apresenta como desvantagem o alto consumo de energia
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elétrica (BAI et al, 2021). O calor nesses equipamentos pode ser transferido através
da conducéo, conveccéao e radiagdo, além de uma quarta forma de transferéncia: a
reagao (XIE e ZHANG, 2023).

5.5 Modelo de turbuléncia

Todo escoamento de um fluido pode ser classificado de duas maneiras:
Laminar ou turbulento. No escoamento laminar o fluido se move formando um
movimento translacional, que é suave e ordenado e a turbuléncia ocorre quando um
gradiente de pressao atua sobre o escoamento fazendo com que o fluido deixe de
realizar esse movimento translacional. Dessa forma, para o escoamento 0 numero
adimensional de Reynolds é definido de acordo com a sua classificagdo. Ele
caracteriza um escoamento Laminar de Re< 2100 e turbulento de Re>4000. Assim,
algumas abordagens foram desenvolvidas a fim de gerarem modelos de turbuléncia

para resolugao numerica.

O Modelo Direct Numerical Simulation (DNS) apresenta uma alta exatidao para
a modelagem de escoamentos turbulentos, uma vez que o mesmo resolve todos os
movimentos contidos no fluxo. O modelo resolve as equagdes de Navier-stokes com
meédias ou aproximacgdes e € o mais conceitualmente simples. Entretanto, ele exige
um grande numero de pontos na malha, que pode ser limitado pela velocidade de

processo e memoria, tornando o projeto muitas vezes mais caro (FERZIGER, 1997).

Outro modelo utilizado é o Large Eddy Simulation (LES), ele é preferido para
geometria mais complexas e escoamentos com maiores numeros de Reynolds
(FERZIGER, 1997). Esse modelo pode ser considerado como um intermediario entre
a modelagem DNS e RANS. Ele atua como um filtro espacial, resolvendo grandes
escalas e modelando as menores, uma vez que as pequenas escalas exigem menos

ajustes aplicados em diferentes fluxos.

Outra classe de modelo é o Reynolds Avareged Navier Stokes (RANS), ele
decompde as propriedades do fluido em duas partes: um valor médio, que apresenta
o comportamento principal do fluxo e um valor de flutuagao turbulento que acontece
em torno da média, e apresenta um elemento critico da sua modelagem que é a

representacdo das tensdes de Reynolds ou tensbes turbulentas, dado pelo termo



41

(uiu;) da equagéo (5.19). Esse modelo utiliza as equagbes de Navier Strokes mas

aplica a decomposigédo de Reynolds, separando cada varavel em uma parte meédia e
uma parte variante (equagao 5.16), e o operador média € dado pela equagao (5.17)
(REZENDE, 2009):

0 =9, +6, (5.16)

0=~/ 0dt (5.17)

At

E pela definicado da decomposicado de Reynolds o valor da média das flutuacdes

(') é zero. Dessa forma, as principais equacdes que descrevem o modelo RANS s&o
a equacao da continuidade e a equagao de momento, obtidas com a substituicdo dos
valores instantaneos das variaveis pelos valores médios com suas flutuagdes dadas

por:

du; 5.18
y (5.18)

(5.19)

Existem também na literatura algumas derivagdes do modelo RANS: Spalart-
allmaras, SST k — w (Shear-Stress Transport k-w) e RMS (Reynolds Stress Model)
(REZENDE, 2009), k — ¢ e modelo de comprimento de mistura (MALALASEKERA,
1995). Para este trabalho, foi utilizado o modelo k — ¢ padrao, desenvolvido por Jones
& Launder(1972), dado pelas equacdes de viscosidade turbulenta (Equagao 5.19), de

energia cinética turbulenta em regime permanente (Equacgéao 5.20) e pela equagéao da
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taxa de dissipagao da energia cinética turbulenta em regime permanente (Equagao
5.22). Nessa abordagem mais duas equagdes, uma de balango para energia cinética
turbulenta(k) e outra para a transformagao de energia cinética turbulenta (¢). Essas
duas equacgdes possibilitam a modelagem das variagdes temporais dos escoamentos,
a adveccao e a difusao do transporte turbulento de energia. Algumas variagdes dessa
abordagem foram propostas ao longo do tempo: o modelo Yakhot et al (1992), o
modelo Re-normalization Group k — ¢ (k — & RNG) e o0 modelo k — & de Shih et al
(1995). (MAGALHAES, 2022).

Cupk? (5.20)

Em que, C, € a constante empirica do modelo, p a densidade do fluido,

k a energia cinética turbulenta e ¢ a taxa de dissipagéo da energia turbulenta.

ok o, 2 ( vt)ak (5.21)
v o

Onde, u; é a velocidade média do fluido, x; s@0 as coordenadas espaciais e

_ ok ~ o, : :
U5~ 0 termo de convecgéo. O 7;; o tensor de Reynolds, a—:“ o gradiente de velocidade
j j
.y ou, ~ A s p .
meédia e rija—z‘ representa a producido de turbuléncia. Também, €& a taxa de
j

dissipagao da turbuléncia. Por fim o termo 2 [(v + ﬁ) a—k] representa a difusao de
ox;j o/ 0x;j

energia turbulenta.

o¢ G 7N g2 v\ O€ (5.22)
‘= ) Pl

_ d
e gy = Loy Tii gy, 827+a—x,.[(”+ag ox;
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_ O¢ ~ .. ~ £ ou, .
Onde, u, — representa a conveccao da dissipacdo, C.,—t;;— € o termo de
tox el kY ox
j j

producgao de dissipagao, C,, £ o termo de destruigao da dissipagao e 2 [(v + ﬁ) 2l
k Ox; og/ 0x;j

termo de difusdo de . E também, os coeficientes de fechamento, as relacbes das
equacgodes, experimentalmente determinados, juntos com o tensor de Reynolds
(tij), séo dados por (MALALASEKERA,1995):

C, = 0,09; Coy = 1,44; C¢ = 1,92; 0, = 1,0; 0, = 1,3

2 5.23
Tij = thSl]_§k6l] ( )

Onde, v.é a viscosidade turbulenta, S;;é o tensor taxa de deformagdo do
escoamento medio, k€ a energia cinética turbulenta e §;;€ o delta de Kronecker. Para
o modelo k — ¢ também, existe a variagao do modelo k — € com tratamento de parede,
proposto por Launder & Spalding (1974). Essa abordagem é utilizada quando o
escoamento apresenta caracteristicas ideais para o modelo, pois caso ao contrario
que pode apresentar baixa eficiéncia nos resultados. Em suma, para o modelo os
termos G, (Equacéao 5.24), representando a produgao de energia cinética e ¢ a taxa
de dissipacdo da energia cinética (Equacao 5.25), sao iguais para o volume de

controle e as paredes adjacentes a ele (ARAUJO, 2017).

ou . tw (5.24)
=tw o T tw 1/4,1/2
dy kpC," "k, "y

3/4,3/2
. 'k, (5.25)
kyp
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Onde, 7,, € atensao de cisalhamento na parede, U a velocidade média, k,é a
energia cinética turbulenta no primeiro ponto da malha adjacente a parede, y,é a

distancia desse ponto a parede e k€ a constante de von Karman.
5.6 Modelos de arraste

Ja para os modelos de arrasto, na literatura quatro modelos sdo amplamente
utilizados para simulacao de leitos fluidizados e adequados para a modelagem de
sistemas gas-solido: Wen e Yu, Syamlal-O’brien, Gidaspow e Beetstra (BISOGNIN et
al, 2016). Outros modelos também sdo estudados para escoamentos gas-solido como
Di Felice, Rong et al, Koch and Hill e Tenneti et al (MARCHELLI et al, 2020). O modelo
Wen e Yu é o modelo classico para sistemas diluidos, ele se baseia em correlagcbes
experimentais para particulas individuais que se ajustam a forga de arraste conforme

aumenta-se a porosidade do leito.

O modelo Syamlal-O’brien (1989) é baseado na velocidade terminal das
particulas, ele utiliza uma correlagao para o coeficiente de arraste que se ajusta para
que a velocidade terminal calculada se torne parecida com a encontrada
experimentalmente. Ja o modelo Gidaspow(1986) combina a equagao de Ergun(1952)
para regides onde a fragdo de sdélidos € alta com o modelo Wen & Yu(1966),

garantindo uma descrigdo precisa da queda de pressao em meios porosos.

Os modelos Di Felice(1994) e Beestra(2005) tem como base as simulagdes de
Lattice-Boltzmann. O primeiro considera um coeficiente de arrasto que varia em
funcdo do numero de Reynolds da particula. O modelo de Rong por sua vez, leva em
consideragao também a porosidade do escoamento para determinar o coeficiente. Por
fim, o modelo de Beestra acopla as equacgdes governantes utilizando um coeficiente
de quantidade de movimento entre as fases (BISOGNIN, 2015).

O modelo utilizado neste trabalho foi 0 modelo Gidaspow. Seu coeficiente de

transferéncia é dado por:

_3 &s€gPg|Vs = Uyl 365 (5.26)
:B - ZCD d &g
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Onde, d, € o diametro da particula, ¢, fragdo volumétrica do gas, ¢, a fragao
volumétrica do sdlido, p;, a densidade do gas, v; a velocidade do sdlido, v, a

velocidade do gas e Cpo coeficiente de arraste calculado por:

24 (5.27)

Cp = 1+ 0,15(¢4Re;,)*587)
D egRep[ (ggRep) ]
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6 METODOLOGIA

Na imagem a seguir, esta contida o passo a passo para a simulagdo CFD
utilizada neste projeto, as etapas consistem em: criacdo da geometria, condigdes de

contorno, construgdo da malha computacional, setup e analise de resultados.

Figura 8:Etapas da simulagéao computacional.

Criagao da geometria

Malha computacional

Condigdes de contorno

Analise dos resultados

Fonte: Autora, 2026.

6.1 Geometria

A primeira parte do projeto consistiu na criagdo de uma geometria 3D de um
reator em software de CAD, capaz de replicar os fendmenos ligados a fluidizagao. A
geometria foi em seguida exportada para o Ansys Fluent, onde foi extraido seu volume

e ocorreu a simulagdo CFD do mesmo. Na imagem abaixo, esta a geometria criada
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para o estudo, que conta com uma entrada na parte inferior e uma saida na parte

superior. Na figura abaixo estd um esquema na geometria:

Figura 9: Geometria.

Fonte: Autora, 2026

A geometria tem a altura de 0,3 m e um diédmetro interno de 0,1 m. Na parte
superior a geometria possui uma saida para exaustao. Para a simulagdo a geometria
foi seccionada de maneira que fosse possivel observar o seu funcionamento e reduzir
os esforgos computacionais ligados a criacao da malha computacional. Foram criados
também alguns names selections, para a entrada, a simetria e a saida, o resto da

geometria foi definida como Wall.

6.2 Malha computacional

Para a escolha da malha computacional foi utilizado o critério de convergéncia
de malha Grid Convergence Index (GCI), indicado pela American Society of
Mechanical Engineers (ASME). O método GCI (Roche,1994) faz uma comparacao

entre diferentes malhas utilizando 7 etapas diferentes, onde apés essas etapas o valor
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o GClI calculado entre duas malhas precisa ser aproximadamente 5% para que o erro
de discretizagao esteja dentro de um limite aceitavel. Neste projeto trés malhas foram
geradas (fina, média e grossa). Dessa forma, as etapas para determinagdo do GCI

consistem em:

Etapa 1: Determinagdo do tamanho caracteristico (h) para cada malha, com

base no volume de cada célula gerada nas malhas, pela equacéo (6.26):

L )]1/3 (6.27)
=|=() ay,
i

Onde, N é o numero total de elementos na malha fina da malha e, uma vez que

a analise é feita em trés, AV; € o volume do i-ésimo elemento de volume. Para o
projeto os valores de N para as malhas fina, média e grossa sao, respectivamente,
N1 = 58.833 mil elementos, N2 = 23.441 mil elementos e N3 =16.505 mil

elementos.

Etapa 2: o proximo passo consiste em calcular um fator de refinamento (r) entre
as malhas, sendo o valor ideal de r = 1,3, e 0 mesmo pode ser definido pela equagao

abaixo:

= hmais grosseiro >13 (628)

hmais refinado

Etapa 3: esta etapa consiste na determinacao da variavel @, que neste trabalho
foi a fragdo massica do COz para as alturas de 0,1 m; 0,15 m; 0,2 m; 0,28, coletados

apo6s 70 s de injegao.

Etapa 4: neste passo as malhas sdo comparadas entre si por meio da utilizagao

da ordem aparente de convergéncia (p), dado pela equagéao (6.29).
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1
In (733)

(6.29)

€12
€23

In

p= +q(p)|

Onde, r,; € a taxa de refinamento entre as malhas 02 e 03, ¢;, a diferenca
entre as solu¢des das malhas 01 e 02, ¢,5 a diferencga entre as solu¢des das malhas
02 e 03 e q(p) o Termo de corregao iterativo para o calculo de p, dado pela equagao

a seguir:

P _ 6.30
q(p) = In (rzzf _ S) 29
"2

E r,, € a Taxa de refinamento entre as malhas 01 e 02 e s o sinal relativo entre

os erros, dado por:

s = sgn <€1_z> (6.31)
€23

Etapa 5: assim, a extrapolacao de Richarlison (BREZINSKI, 2000) é utilizada

para se obter os valores extrapolados de @ para os pares de malha:

le _ T1p2®2 - Q)l (632)
ext — P _ 1
12
@23 _ TZZ;@?, - Q)Z (633)
ext — rp -1

Etapa 6: os erros relativos aproximados sao calculados para cada par de malha
(Equacédo 6.33 e Equagao 6.34). Também devem ser calculados os erros extrapolados

com relagao ao valor limite (Equacgéo 6.36 e Equacgao 6.37).



50

iz — @ZQ— 0, (6.34)
2

023 = ®3®— 2, (6.35)
3

o Q%ggt% (6.36)

o Qz,zggtwg (6.37)

Etapa 7: a ultima etapa diz respeito ao calculo do indice de Convergéncia de
Malha (GCI) (Equacdo 6.38 e Equacao 6.39), que calcula qual a influéncia do

refinamento adicional nos resultados da simulagdo numérica.

1,25e1?
GCIlZ == m
12 (6.38)
1,25e23
GC123 = rp — 1
23 (6.39)

Dessa forma, quando comparadas duas malhas onde uma apresenta um
refinamento melhor, se o valor do GCI calculado for aproximadamente inferior a 5%
isso significa que a malha menos refinada apresenta condigbes suficientes para
expressar de maneira precisa os resultados, ou seja, o erro de discretizagdo se

mantém dentro do aceitavel.

6.3 Condigoes de contorno

A reacdo utilizada no estudo para captura de carbono é representada pela
equacgao (3.1), utilizada para adsor¢gao do COz2. Ela utiliza o carbonato de potassio
( K,C03) junto com agua e o COz2 para obter o bicarbonato de potassio (KHCO05), vista
em trabalhos como Zeng et al(2023), Ren et al(2022) e Jo et al(2023). Essa reagao
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apresenta a vantagem de ocorrer em baixas temperaturas quando comparados com
outros métodos de captura de gas carbdnico, operando em uma faixa de temperatura
entre 300K a 400K. Dessa forma, o sistema, carregado com o (KHC03), foi alimentado
pela mistura gasosa de C0O, e H,0,, a uma temperatura de 300K. O reator opera em
uma faixa de pressao proxima a pressao atmosférica. A geometria foi preenchida na
sua parte interna com o carbonato de potassio até a altura de 0,1 m, visto na figura
10. O tamanho da particula (100 uym) foi escolhida a partir de testes com diferentes
tamanhos. Foi visto que para este leito, com particulas de tamanhos maiores o
fendbmeno da fluidizacdo nao acontecia, ocorrendo somente para o tamanho de
particula escolhido. O reator opera em uma faixa de pressao proxima a pressao
atmosférica. Em alguns trabalhos, como em Yi et al (2007) Ju et al(2021), a velocidade
de fluidizagao dos leitos varia entre 1 m/s e 3 m/s. Apds a aplicacao de diferentes
velocidades, para este leito foi visto que a velocidade de fluidizacdo era acima de 1
m/s, por isso foram escolhidas as velocidades de 1 m/s e 1,2 m/s. A velocidade de 3
m/s foi escolhida por ser mais alta que as outras, dessa forma poderia exemplificar o
comportamento do reator para uma velocidade mais acima da velocidade de

fluidizacao.

Figura 10: Condi¢des de contorno e vista da simetria.

Saida

1L

0,1 m
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Fonte: Autora (2026).

Nas paredes foram adicionadas a condicdo de nao deslizamento para a fase
gasosa. A concentragao de CO2 para ambas as velocidades foi de 0,2% e de agua foi
de 0,18%. A densidade da particula utilizada foi de 1123 kg/m3 e nas paredes foi
adotada a condi¢ao de velocidade zero.

Na tabela abaixo esta um resumo dos parametros utilizados na simulagdo como

condi¢des de contorno:

Tabela 2: Condi¢des de contorno.

Parametro Valor

Velocidade de entrada do gas [m/s] 1;1,2e3

Diametro da particula [um] 100

Densidade da particula [kg/m?3] 1123

Diametro do reator [m] 0,1

Altura do reator [m] 0,3

Fracdo massica do COz na entrada 0,2

Saida do leito Pressao atmosférica
Condicdes nas paredes No slip (velocidade igual a zero)

Fonte: Autora, (2026).

Para determinar o time step, foi utilizada o numero de Courant (CFL) (ANSYS,
2024), definido pela equagao (6.31), onde At é o passo de tempo, VV a velocidade e
Ax o tamanho da célula. Para se garantir uma estabilidade numérica, o CFL dever ser

igual a 1.

_CFL-V (6.31)

At
Ax

Dessa forma, o passo de tempo adotado foi de 4,17.10%. Quanto aos
parametros da solugcdo numérica e os modelos utilizados no escoamento, foram

adotados os seguintes parametros:



Tabela 3: ados da solugédo numeérica e modelos utilizados para o escoamento.
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Parametro

Valor

Acoplamento pressao-velocidade

Método de discretizagao no espaco
Formulagao transiente

Modelo de mistura

Viscosidade granular Bulk

Funcéo de distribuicao radial
Pressao de solidos

Modelo de arraste

Modelo de turbuléncia

SIMPLE
Up-Wind de 12 ordem

Implicita de 1° ordem
Euleriano Granular Multifasico
Lun et al (1984)

Lun et al (1984)

Lun et al (1984)
Gidaspow(1992)
k—e¢

Fonte:

Autora, (2026).
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7 RESULTADOS E DISCUSSOES

Para o critério de convergéncia de malha os valores dos numeros de células
(N), o fator de refinamento (r,,), os valores médios da fragdo massica de CO2 (®P) e
os parametros calculados estédo dispostos na tabela (4). Pelo método GCIl ambas as
malhas apresentaram valores aceitaveis (inferior a 5%), uma vez que a analise da
malha fina para média obteve um resultado de 3,62% e para da malha média para
grossa foi onde ocorreu a maior variagdo, apresentando o GCIl,; de 4,26%. Para
ambas as malhas o tempo de geracao nao foi elevado, levando no maximo 40 minutos
para gerar a malha mais fina. Dessa forma, apesar da malha média apresentar
resultados satisfatorio, por ndo gerar um grande esforgo computacional o projeto

seguiu utilizando a malha mais fina para a geragao dos resultados.

Tabela 4:Valores utilizados no método GClI.

Parametro Valor Descricao

Ny 58.833 Numero de células da malha fina

N, 23.441 Numero de células da malha média

Ns 16.505 Numero de células da malha grossa

T12 1,35 Fator de refinamento da malha média para fina

T3 1,369 Fator de refinamento da malha grossa para média
O] 0,1378 Solugdo numérica da malha fina

P2 0,1123 Solugao numérica da malha média

@3 0,1655 Solugdo numérica da malha grossa

p 0,1655 Ordem aparente

Dext 2,2394 Solugao extrapolada

es? (%) 1,114 Erro relativo aproximado da malha média para fina
el? (%) 1,142 Erro relativo aproximado da malha média para grossa
elZ, (%) 6,70 Erro extrapolado da malha média para fina

el (%) 8,55 Erro extrapolado da malha grossa para média
GCli, (%) 3,62 indice de convergéncia da malha fina

GCly5 (%) 4,26 indice de convergéncia da malha média

Fonte: Autora (2026).
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Na figura 11, podemos observar os valores de concentragdo de COz, para as
alturas de 0,05 m; 0,1 m; 0,2 m; e 0,28 m, plano mais préoximo a saida. E possivel ver
que ao longo a altura do reator, a concentragao de CO2 diminui continuamente, em
funcéo da sua adsorcéao pela fase solida. Para a velocidade de 1 m/s, a concentragao
de CO2 proximo a saida foi de 0,037. Para a velocidade de 1, 2 m/s e 3 m/s o0 CO2
também apresenta uma diminui¢do continua da sua concentragao ao longo da altura
do reator, entretanto sua adsorgao diminui, sendo o menor valor para a velocidade de

3 m/s. Isso ocorre pois o tempo de residéncia do fluido dentro do reator € mais curto.

Figura 11: concentragcédo de CO2 ao longo da altura do reator para
diferentes velocidades.
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Fonte: Autora (2026).

Dessa forma, os valores de CO:2 na saida do reator para a velocidade de 1,2
m/s e 3 m/s se mantiveram entre 0,059 e 0,206, respectivamente, isso mostrou a
efetividade na reacdo usada para adsor¢cdo, uma vez que uma parte do CO:2 é
capturado para todas as velocidades. Entretanto, se torna um ponto de atengdo uma
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vez que para velocidades mais altas, o COz2 sera capturado em menores quantidades
em funcdo do seu tempo de residéncia. Na figura 12, podemos ver os valores da
fracdo massica ao longo da altura do reator. Como esperado, para velocidade de 3

m/s a fracdo massica se mantém mais altas do que para as outras velocidades.

Figura 12: Valores da fragdo massica do gas carbdnico em fungao
da altura.
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Fonte: Autora (2026).

Na figura 13 esta o perfil da fracdo volumétrica de sdlidos pelo reator. Logo na
entrada, vortices se formam com os sdlidos. Isso acontece, pois, as particulas tém a
tendéncia de se concentrar em locais proximos a parede, uma vez que as velocidades
sdo menores (Figura 14). Para a geometria, a maior parte dos solidos também se
concentrou na parte mais baixa. Para velocidade de 3 m/s, o comportamento

apresentado € mais atipico, uma vez que apresenta maiores concentragcdes no centro
do reator.

Figura 13: Fragc&o volumétrica de solidos para as trés velocidades.
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Fonte: Autora (2026).

O perfil de velocidade dentro do reator explica o fenédmeno anterior, pela figura
14, podemos ver que a velocidade se torna maior no centro da geometria e menor nas
paredes. Isso explica a formagao de pequenos vortices, pois a velocidade nas paredes
€ muito préxima de zero enquanto no centro o reator atinge suas maiores velocidades.
Entretanto, para a geometria, a velocidade de 3 m/s mais uma vez mostra um
comportamento atipico, apresentando uma menor velocidade nos centros e maior

proximo as paredes.

Figura 14: Perfil de velocidade ao longo do didametro.
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8 CONCLUSAO

Existe uma ampla gama de reatores, com diferentes modos de funcionamentos
e em diferentes aplicacbes no meio industrial e académico. O presente trabalho se
ocupou de simular um reator de leito fluidizado para a captura de COg, utilizando
diferentes entradas de velocidade do gas. A captura por meio de uma reagéo quimica
com carbonato de potassio foi viabilizada utilizando a ferramenta Ansys Fluent®. A
analise de malha realizada pelo método Grid Convergence Index (GCI) contribuiu para
escolha de uma malha que apresentou um equilibrio entre a efetividade dos resultados
e o consumo computacional. Para todas as velocidades de entrada a reacado se
mostrou efetiva, realizado a captura do COz2. Para a injecao de 0,2% de COz, o reator
apresentou na entrada valores maximos de fragcdo massica do gas de 0,526 para as
velocidades de entrada de 1 m/s e 1,2 m/s e na saida os valores maximos foram de
0,037 e 0,057, respectivamente, apresentando uma diminuigdo em consequéncia da
adsorcao. Para a velocidade de 3 m/s essa diferenga foi menor, indo de 0,526 na
entrada para 0,206 na saida. Foi possivel observar também que sua maior adsorg¢ao
acontece na altura de 0,1 m. O perfil de velocidade e distribuicdo de sodlidos se
mostram em concordancia com a fisica do reator, entretanto, para a velocidade de 3
m/s 0 escoamento se torna mais cadtico e apresenta caracteristicas diferentes das
demais velocidades. Apesar da simplicidade do sistema, 0 mesmo atingiu seu objetivo

ao realizar a adsorg¢ao do gas carbdnico em um regime de fluidizagéo.
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9 TRABALHOS FUTUROS

e Realizar estudo das influéncias geométricas do reator;

e Realizar simula¢gdes com outras varia¢gdes da concentragdo do gas de entrada;

¢ Viabilizar a construgdo de um modelo experimental para efeitos de comparacgao

com a simulagao computacional.
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