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RESUMO

Este trabalho tem como objetivo apresentar um estudo da hidrodindmica e da transferéncia de
massa envolvidos no processo de aeracdo promovido em um biorreator de escala laboratorial,
através da utilizagdo de ferramentas computacionais ¢ modelagem matematica. Tal estudo se
justifica ao apresentar modelos para o aprimoramento do processo de aeragdo, com énfase nos
fendomenos hidrodinamicos do cenario proposto, assim como na transferéncia de oxigénio. Fez-
se uso de ferramentas e conhecimentos da Fluidodindmica Computacional (CFD), ramo da
ciéncia que busca o aperfeicoamento e melhor compreensao da relacao entre as variaveis de um
sistema, através da predi¢do quantitativa e/ou qualitativa, fazendo-se uso de softwares
computacionais baseados em modelagem matematica. A modelagem foi realizada utilizando a
formulagdo VOF (Volume of Fluid), com a adi¢do de equagdes extras de transporte de grandezas
escalares e relagdes adicionais para o calculo do coeficiente local de transferéncia de massa.
Para a solucdo do conjunto de equacdes do modelo matematico foi utilizado o software
FLUENT 14.5, este presente no conjunto de ferramentas de simulacdo e modelagem ANSYS
Workbench. Foram utilizadas fungdes (denominadas UDF’s — User Defined Function) para
incorporar o calculo do coeficiente de transferéncia de massa entre os meios liquido e gasoso,
bem como a area interfacial, além da andlise de diferentes correlagdes para o célculo de tal
coeficiente. Os resultados obtidos através da modelagem foram comparados com dados obtidos
de maneira experimental ¢ mostraram-se promissores para a previsao do comportamento
hidrodindmico do cendrio, assim como para a previsao das taxas de transferéncia de oxigénio

no biorreator.

Palavras-chave: Fluidodindmica Computacional; Transferéncia de Massa; Modelagem

matematica.



ABSTRACT

This work aims to present a study of the hydrodynamics and mass transfer involved in the
aeration process developed in a laboratory scale bioreactor through the use of computational
tools and mathematical modeling. This project is justified to present mathematical models for
the improvement of the aeration process, with emphasis on the hydrodynamics phenomena of
the proposed scenario as well as an oxygen transfer. We used Computational Fluid Dynamics
(CFD) tolls and knowledge, a branch of science that seeks to improve and better understand the
relationship between the variables of the system, through quantitative and/or qualitative
prediction, using computational software based on mathematical modeling. The modeling was
performed using the Volume of Fluid (VOF) formulation, with the additions for the calculation
of the local mass transfer coefficient. For set the equations solution of the mathematical model
the software FLUENT 14.5 was used, which is present in the ANSYS Workbench simulation
and modeling toolset. The User Defined Functions (UDF) were used to incorporate the
calculation of the mass transfer coefficient between the liquid and gaseous phases and the
interfacial area, as well as the analysis of different correlations for the calculation of the local
oxygen transfer coefficient. The results obtained by the modeling were compared with data
obtained experimentally. It was promising for the hydrodynamics behavior prediction of the

scenario, even as for the prediction of the oxygen transfer rates in the bioreactor.

Keywords: Computational Fluid Dynamics. Mass Transfer. Mathematical Modeling.
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1. INTRODUCAO

Frente a atual necessidade de manter uma gestao responsavel dos recursos hidricos,
os efluentes urbanos e industriais necessitam de tratamentos adequados que visam estabelecer
uma determinada qualidade, imprescindivel para o reaproveitamento da d4gua. Em processos
que envolvem tratamento de efluentes, um dos principais desafios do setor ¢ aliar um plano de
operacdo que atenda todas as demandas regulatorias e de qualidade, mantendo os custos
operacionais tdo baixos quanto o possivel. Segundo Fayolle et al. (2007) e Karpinska e
Bridgeman (2016) a etapa de aeragdo de uma estacdo de tratamento de efluentes (ETE) pode
representar até 75% do custo energético requerido pela planta. O aperfeicoamento desta
objetiva conter os excessos com investimentos e operacdo, sem deixar de garantir um

tratamento eficiente.

Sistemas que promovem agita¢do tem, em suma, a fungdo de homogeneizar o meio
liquido, assim como abastecer com oxigénio a agua de tratamento, a fim de que todas as reacdes
bioldgicas envolvidas ocorram. Aeradores de superficie sdo ferramentas mecanicas de
funcionamento simples e facil manuteng¢do, relativa confiabilidade, uma vez que promovem
uma alta taxa de transferéncia de oxigénio e possuem uma boa capacidade de mistura. Tais
equipamentos sdo projetados para aerar o ambiente de tratamento e, com isso, promover o
crescimento de micro-organismos aerobicos reduzindo a demanda bioldgica de oxigénio
(DBO). Além disso, a aeragdo eleva a dissolu¢ao do oxigénio em agua, criando uma maior area
de contato, representada por parametros como eficiéncia de transferéncia de oxigénio e

eficiéncia da transferéncia global (ISSA, 2013; SPERLING, 2007).

Softwares de fluidodinamica computacional (Computational Fluid Dynamics -
CFD) sdo ferramentas de modelagem e simulacdo que permitem o desenvolvimento e
aperfeicoamento de diferentes ambientes de andlise, tanto no &mbito industrial quanto
académico. Tal instrumento, ao longo dos anos, ja provou sua eficiéncia e precisao, além de sua
versatilidade, uma vez que pode ser aplicado em diferentes situagdes, como, por exemplo,
problemas de hidrodinamica e termodinamica. A fim de otimizar processos e desenvolver novos
conceitos de tratamento, instrumentos computacionais sdo cada vez mais utilizados na analise
e tratamento de aguas residuais. Estes instrumentos se tornam uma alternativa de melhor
custo/beneficio, uma vez que o investimento para a obten¢ao de resultados experimentais pode

ser elevado (Norton et al., 2007).
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A CFD ¢ amplamente empregada em estudos de aperfeicoamento de sistemas de
aeracdo, pois permite a predi¢do e a andlise meticulosa das caracteristicas fluidodinamicas,
assim como de todos os parametros envolvidos no estudo (FAYOLLE et al., 2007). Trabalhos
realizados nos ultimos anos evidenciam a aplicagdo de ferramentas numéricas e de simulagao
para otimizagao do processo de aeragdo. Se destacam os estudos de Fayolle et al. (2007), onde
foram analisadas as caracteristicas fluidodinamicas e de transferéncia de oxigénio em tanques
aerados, e de Cockx et al. (2001), onde estes estabeleceram uma analise dos coeficientes de
transferéncia de massa, global e local. J4 o estudo de Wei et al. (2012), manteve foco na
distribuicdo hidrodinamica em tanques de aeragdo. Mais recentemente, ferramentas de
simula¢do computacional também foram utilizadas por Karpinska e Bridgeman (2016), que
propuseram um estudo com diferentes abordagens, monofésicas e multifasicas, comumente

utilizadas em analises CFD para tanques de aeragao.

Devido a limitagdo de estudos especificos utilizando aeradores superficiais fixos e
motivado pela constante busca de métodos que visam aperfeicoar o processo de aeragao, este
trabalho propde um estudo da aplicagdo de ferramentas avancadas de engenharia em um
biorreator, de escala laboratorial, através da analise dos diferentes parametros que envolvem o
processo, em especial as variareis envolvidas na transferéncia de massa. Portanto, o objetivo
deste trabalho ¢ estudar a hidrodindmica e transferéncia de oxigénio em um biorreator a fim de,
através da validacdao do(s) modelo(s) analisado(s) neste estudo, torna-lo aplicavel a uma bacia

de aeracdo presente em uma ETE.
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2. OBJETIVOS

Este trabalho possui como objetivo central a realizagdo do estudo da hidrodinamica
e do processo de transferéncia de oxigénio envolvidos no fendmeno de aeragdo em um
biorreator de escala laboratorial. Tal estudo objetiva analisar o comportamento hidrodindmico
em um cenario multifasico, assim como a realizagdo do estudo preditivo do processo de

transferéncia de massa no cenario proposto.

2.1 Objetivos Especificos

A fim de que o objetivo central do estudo seja concluido, é necessario que se somem
ao trabalho algumas etapas vitais para a implementacdo do estudo hidrodindmico e de
transferéncia de massa no reator de bancada. Tais objetivos sdo apresentados nos itens que se

seguem:

e definigdes a respeito da abordagem e ferramentas a serem aplicadas no estudo;

e modelar a geometria do ambiente a ser simulado;

e gerar a malha computacional;

e cstudar os modelos fluidodinamicos disponiveis e escolher os que melhor ser adequam
ao cenario proposto;

e implementar a hidrodindmica do sistema bifasico, através da escolha e aplicagdao dos
modelos de turbuléncia e de fases, além dos pardmetros envolvidos na fluidodindmica
do sistema;

e analisar e especificar as condi¢des iniciais € de contorno;

e definir, para o modelo bifésico, das fung¢des especificas para o célculo da taxa de
transferéncia de oxigénio do ar ambiente para o meio liquido;

e geragdo e aplicacdo das fungdes especificas, UDF, para a transferéncia de massa, e

e andlise e discussdo dos resultados obtidos, através de comparativo com dados

experimentais.
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3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

Nesta se¢do ¢ apresentada uma analise tedrica a respeito dos aspectos envolvidos
para a fundamentagdo do estudo hidrodinamico e de transferéncia de massa aplicados neste

trabalho.

3.1 Aeracido em processos de tratamento de efluentes

Segundo Sperling (2007), quando determinado efluente apresenta deficiéncia de
oxigénio, hd uma tendéncia natural do meio deficiente de gas buscar o equilibrio. Por essa razao,
¢ necessario criar alternativas para acelerar a transferéncia de oxigénio, em um nivel que
permita que a taxa de géas seja suficiente para promover o crescimento microbiano. E neste
cenario, de obten¢do de uma maior taxa de transferéncia de oxigénio, que a etapa de aeragdo ¢

fundamental em processos de tratamento de efluentes.

Além da fungdo de potencializar a transferéncia de oxigé€nio, sistema que
promovem agitacdo tem a fun¢do de manter a homogeneidade da mistura que compde o
efluente, através da constante agitacdo. O movimento das pas do aerador promove a dispersao
do liquido, mantendo as bolhas o maior tempo possivel dentro do dominio de aeragao,

ocasionando um maior tempo de residéncia das bolhas (ISSA, 2013).

Dentre os desafios encontrados para uma operagdo satisfatéria dos aeradores, o
principal diz respeito ao requerimento energético desta etapa. Segundo Fayolle et al. (2007),
Karpinska e Bridgeman (2016) e Xiao ef al. (2014) o processo de aeragdao pode representar um
montante de 60 a 75% dos custos com energia para operagdo da planta de tratamento de
efluentes. Torna-se, entdo, necessario o aprimoramento desta etapa, aliando uma operagdo que

atenda todas as demandas regulatorias e de qualidade com o menor custo energético possivel.

3.1.1 Tipos de equipamentos de aeraciao

Dentre os tipos de equipamentos de aeragdo voltados para o tratamento de efluentes,
duas categorias se destacam, a aeragdo por difusdo e a aeracdo mecanica. A aeracdo via
difusores ¢ caracterizada pela inser¢do de ar pressurizado abaixo da superficie do efluente.
Nessa operacgdo a transferéncia de massa ocorre tanto na zona de dispersao dentro do tanque,
ocasionada pelo movimento das bolhas, quanto na zona superficial do efluente, ocasionada pela
turbuléncia do meio. Ja a aeracdo mecanica superficial tem como principal caracteristica o fato
de que o oxigénio que ¢ assimilado pelo efluente prover da atmosfera, através da agitagdo das

pas presentes na regido de rotacdo do aerador (ISSA, 2013).
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De acordo com Jenkins (2013), cada tipo de equipamento utilizado para aeracao
possui suas vantagens e desvantagens, e existem diferentes fatores que influenciam na escolha
de tais equipamentos. Dentre estes fatores se destacam o consumo de energia, a complexidade
de operacao, o custo do equipamento, seu tempo de vida e os requerimentos com manutengao.
Thakre et al. (2008) afirma que a categoria de aeradores mais utilizada sdo os equipamentos
mecanicos, uma vez estes apresentam melhor eficiéncia aliada a um baixo custo operacional e

de manutengao.

Aeradores mecanicos sdo divididos em dois grupos, os de eixo vertical e os de eixo
horizontal. Essa divisdao ¢ baseada nas caracteristicas fisicas e de operacao dos aeradores.
Ambos os grupos possuem uma subdivisdo, onde os equipamentos sdo classificados entre
aeradores superficiais e submersos (THAKRE et al., 2008). De acordo com Huang et al. (2009),
aeradores mecanicos superficiais sdo os mais utilizados em estacdes biologicas de tratamento
de efluentes muito em vista da sua versatilidade, sua simplicidade de instalagdo e operagao,
além de satisfatéria confiabilidade. Este trabalho focard em equipamentos de agitagdo
mecanicos superficiais, uma vez que tais ferramentas sdo similares ao aerador presente no

biorreator.

3.1.2 Aeracao superficial mecinica e caracterizacio dos equipamentos

Sperling (2007) define que os mecanismos de aeracdo superficial mais comumente
empregados para tratar efluentes sdo classificados de acordo com a disposi¢do do eixo de

rotagdo, podendo este ser vertical ou horizontal. Assim, tal classificagdo ¢ apresentada como:

e aeradores com eixo vertical
» baixa rota¢do, fluxo radial;
= alta rotagdo, fluxo axial, e
e acradores com eixo horizontal

» Dbaixa rotacao.

Na Figura 1 sdo apresentados os aeradores de eixo vertical e horizontal.
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Figura 1: Representag@o dos aeradores de (a) eixo vertical e (b) eixo horizontal
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FONTE: SPERLING (2007)

Aeradores fixos de eixo vertical, em baixa rotagdo, sdo os tipos mais antigos de
equipamentos que geram fluxo radial de maneira ascendente. Estes aparatos consistem em um
conjunto de laminas, ou pds, fixadas em uma bandeja ou diretamente no eixo de rotagdo, onde
sdo imersas no liquido a ser tratado (ISSA, 2013). A poténcia requerida por estes dispositivos,
segundo Sperling (2007), varia entre 5 HP e 100 HP, podendo, em casos especiais, atuar fora
desta faixa. O Quadro 1, ainda de acordo com Sperling (2007), apresenta as principais

caracteristicas dos aeradores fixos superficiais de baixa rota¢ao, com fluxo radial.

Quadro 1: Principais caracteristicas dos acradores superficiais fixos de eixo vertical

Caracteristicas Aplicacao Vantagens Desvantagens
Alta taxa de
O fluxo do liquido Lodo ativado ou Custo inicial
transferéncia de
na bacia ¢ radial similares; o relativamente alto,
oxigénio; boa
em relacdo ao eixo digestores em relacdo a outros
capacidade de
de rotacao; a aerobicos; unidades _ tipos de aeradores;
mistura,;
velocidade de de aeracdo grandes, necessidade de uma
' flexibilidade
rotacdo esta, em com profundidades ) manutencao
quanto ao design
geral, entre 20-60 superiores a 5 meticulosa dos
da bacia; facil
rpm. metros. redutores.
manutencao.

FONTE: SPERLING (2007)

Os principais componentes que integram este sistema de aeracdo sdo o motor,
redutores, impelidor e, ainda, uma vez que o equipamento ¢ fixo, pontes ou plataformas

(SPERLING, 2007). De um modo geral, os parametros caracteristicos analisados na aeracao
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superficial sdo a transferéncia de oxigénio do ar para o efluente, a extensao da agitacdo e o
consumo de energia requerido pelo equipamento (ISSA, 2013). A transferéncia de oxigénio,
em plantas que utilizam lodo ativado, ¢ determinado e potencializado através da variacao de

diferentes parametros, tais como:

e liga-desliga de determinados aeradores;
e variagao da velocidade de rotagdao dos aeradores;
e variacdo da submergéncia através de atuacao no nivel do vertedor de saida, e

e variacdo da submergéncia através de atuac¢do no nivel do eixo do aerador.

3.2 Fundamentos da transferéncia de oxigénio

A transferéncia de oxigénio em processos que envolvem o tratamento de efluentes
¢, segundo Kirk e Szita (2013), o parametro mais importante na etapa de aeragdo, uma vez esta
ser indispenséavel para o crescimento bioldgico e, com isto, fundamental para o consumo da
matéria organica presente no efluente. A transferéncia de oxigénio em ETE que operam com
lodo ativado se apresenta como um processo complexo e desafiador, uma vez que envolve uma
gama consideravel de variaveis. E necessario a aplicagdo de conhecimentos em processos

bioldgicos, quimicos, fisicos e hidrodindmicos (HENKEL, 2010).

A transferéncia de oxigénio em um sistema bifasico ocorre devido a falta de
equilibrio entre a fase liquida e a fase gasosa, ou seja, a transferéncia de oxigénio do ar ambiente
para o efluente ird ocorrer devido a deficiéncia de oxigénio no meio liquido. Esse fendmeno
decorrera até que o sistema atinja o equilibrio. Segundo Henkel (2010) a interface presente na
fronteira gas/liquido pode ser dividida em interface liquida, interface gasosa e superficie de

interface, conforme visualizado na Figura 2.
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Figura 2: Interfaces envolvidas na transferéncia de oxigénio do ar ambiente para o efluente
Interface
Filme Filme
Gasoso Liquido

=

Bolha de gas

Turbuléncia Turbuléncia

Efluente

Transferéncia

FONTE: Adaptado de Pittors et al. (2014)

Além de apresentar as interfaces da transferéncia de oxigénio, a Figura 2 representa
o modelo mais usual para demostrar transferéncia de massa, de um meio gasoso para um meio
liquido: a Teoria dos Dois Filmes. Este modelo, proposto por Lewis e Whitman em 1924, parte
do pressuposto que a resisténcia a transferéncia de oxigénio do ar ambiente para o efluente ¢
uma fina regido, ou filme, relativamente estagnada na interface, onde assumisse que as
concentragdes dos dois fluidos estdo em equilibrio. Essa considera¢do realizada para o
equilibrio na interface, embora amplamente utilizada, pode nao ser valida para casos onde ha

turbuléncia interfacial (LEWIS E WHITMAN, 1924; SEADER et al., 2011; CORREA, 2006).

Em 1935, Higbie propds um modelo de transferéncia de massa mais realista, onde
o conceito da interface estagnada, descrita na teoria Teoria dos Dois Filmes, ¢ substituido por
turbilhdes de Boussinesq. Essa teoria, segundo Seader et. al. (2011), afirma que o turbilhdo
formado pelo fluxo turbulento se move do fluido para a interface e nela permanece por um
periodo de tempo suficiente para que a difusdo molecular ocorra, em uma dire¢do normal a
interface. Ap6s um periodo de tempo, esse turbilhdo deixa a interface para se misturar ao fluxo
massico. Com isso, a interface, de maneira alternada, possui caracteristicas estaticas e de
movimento, ou seja, a turbuléncia gerada se estende a interface entre os fluidos. Esta teoria ¢
amplamente aplicada para interfaces onde hé ocorréncia de bolhas e goticulas (SEADER et al.,

2011).
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Uma terceira teoria, dentre as principais, se destaca, a Teoria da Renovacdo
Superficial. Em 1951, Danckwerts sugeriu melhorias a Teoria da Penetragdo, dentre elas a
substituicdo da teoria de que o turbilhdo permanece por um tempo constante na interface dos
liquidos. Danckwerts sup0s que, por causa da turbuléncia, o tempo de contato dos fluidos na
interface estaria aleatoriamente distribuido, ou seja, supds que a probabilidade de um turbilhdo
existente na interface ser substituido por um novo turbilhdo ¢ independente de sua idade ou

tempo de atuacdo (SEADER et al., 2011; CORREA, 2006).

3.3 Consumo de oxigénio

Uma segunda etapa envolvida no processo de transferéncia de massa ¢ de grande
importancia no tratamento de efluentes, o consumo de oxigénio dissolvido no meio liquido. Tal
consumo ¢ determinado pela atividade dos microorganismos presentes no efluente, ou seja,

neste caso ¢ definido pela respiragdo microbiana.

O consumo se desenvolve em duas principais fases, a respiracdo exogena ¢ a
respiragdo enddgena. A primeira se caracteriza quando o consumo de oxigénio se da pela
degradacdo da carga organica externa a célula microbiana, ou seja, consiste na energia
necessaria para manter as fungdes das células microbianas. Ja a respiragdo endogena ¢ definida
como consumo de oxigénio ocasionado pela degradacdo de substrato presente no interior do
microorganismo, ou seja, esta fase ¢ caracterizada pela degradacdo do substrato

(ANDREOTTOLA et al., 2005).

Segundo Garcia-Ochoa et al. (2010) o consumo de oxigénio pela cultura de
microorganimos ¢ uma etapa subsequente a transferéncia de oxigénio do ar ambiente para o
meio liquido, sendo este consumo um processo mais lento que a transferéncia. Na Figura 3 ¢

apresentado um esquema das reacdes esperadas para uma cultura aerdbica.
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Figura 3: Esquema genérico das reagdes biologicas previstas para uma cultura de microorganismos aerébicos
em um processo com lodo ativado
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Segundo Viessman et al. (2009), ao se analisar a Figura 3, percebesse que a
demanda biologica de oxigénio, DBO, ¢ removida do processo através da assimilacdo de
oxigénio (respiracdo exodgena) pelos micro-organismos e as novas células formadas sdo
reduzidas através da respiracdo exdgena. O excesso de crescimento microbiano ¢ retirado do
sistema juntamente com o excesso de lodo. Continuamente oxigénio ¢ adicionado ao processo

a fim de manter a atividade microbiana.

3.4 Fluidodindmica Computacional

A fim de simular a transferéncia de massa envolvida neste trabalho, utilizou-se
ferramentas de Fluidodindmica Computacional, ou CFD. De acordo com Samstag et al. (2016),
a CFD teve seu uso, académico e industrial, iniciado na década de 40 e pode ser considerada a
terceira técnica utilizada no estudo e desenvolvimento de todos os aspectos envolvidos na
mecanica dos fluidos, conforme demostrado na Figura 4. Rosa (2002) define CFD como sendo
um ramo da ciéncia que busca a otimizagdo ¢ uma melhor compreensdo da relagdo entre as

variaveis de um sistema e/ou processo através de sua predicdo quantitativa e/ou qualitativa.
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Para tal, recorre-se a softwares computacionais baseados em modelagem matematica, onde

estes permitem simular o ambiente de interesse.

Figura 4: Técnicas utilizadas no estudo de mecanica dos fluidos

Experimentos

Fluidodindmica
Computacional

FONTE: Adaptado de Anderson (1995)

CFD ¢ um recurso que apresenta algumas vantagens frente aos métodos
experimentais de andlise, como uma consideravel reducao do tempo e custos de um projeto em
desenvolvimento e, ainda, permite uma obtencao de resultados com um vasto detalhamento.
Porém, o uso de técnicas experimentais ndo deixa de ser importante, uma vez que os dados
obtidos através de um trabalho experimental funcionam como uma ferramenta de comparagao
com os resultados obtidos com o método numérico, possibilitando, assim, obter o nivel de

coeréncia dos dados encontrados na simula¢do (ROSA, 2002).

Ravi (2013) esclarece alguma das vantagens e as limitagdes, frente a outros
métodos, da utilizagdo de CFD para a realizacdo de simulagdes computacionais. Dentre as
vantagens se destacam que as simulagdes computacionais possuem um custo relativamente
barato (em comparag@o com outros métodos), onde tal custo tende a diminuir a medida que as
ferramentas computacionais se tornam mais poderosas. Além disso, dependendo do caso, as
simulagdes podem ser realizadas em um curto intervalo de tempo e a aplicacdo da CFD fornece
um variado conjunto de parametros, além de permitir o controle do processo, fornecendo a
capacidade de isolar fendmenos especificos. Dentre as limitagdes desse método estd que as
solugdes sdo dependentes de modelos fisicos oriundos de processos reais. Invariavelmente, ao
se utilizar recursos computacionais na resolugao de equagoes, erros numéricos sao introduzidos.

Por fim, a limitagdo do método CFD mais significativa € que a precisao da solugdo ¢ diretamente
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dependente da qualidade das informacgdes iniciais e das condi¢des de contorno oferecidas ao

modelo numérico.

Nos ultimos anos diferentes pesquisadores utilizaram fluidodindmica
computacional como método de estudo em seus trabalhos. No ambito do tratamento de aguas
residuais se destacam os trabalhos de Fayolle et al. (2007), que utilizaram ferramentas CFD
para estudar a otimizagdo da aeragcdo em processos de lodo ativado em tanques de aeragdo que
fazem uso de difusores de bolhas e misturadores axiais. J& Moullec et al. (2009) apresentaram
um estudo CFD completo de um sistema gas-liquido, levando em considera¢do a
hidrodinamica, transferéncia de massa e reagdes biologicas ocorridas em um reator piloto
utilizando lodo ativado. Um terceiro estudo se destaca, realizado por Elqotbi et al. (2013)
utilizou CFD para modelar um sistema bifasico em um biorreator de mistura através do uso de

solugdo segregada do modelo Euler-Euler.

Para Sayma (2009), o conceito basico do método CFD ¢ encontrar resultados para
uma determinada quantidade de fluxo em um determinado nimero de pontos dentro do dominio
de estudo. Estes pontos estdo interligados através de uma malha computacional. O sistema de
equacdes diferenciais €, entdo, convertido, através de alguns procedimentos, em um sistema de
equacdes algébricas. Tais procedimentos sdo conhecidos como métodos de discretizagao,
dentre os quais se destacam o método de diferengas finitas, o0 método de volumes finitos e,

ainda, o método de elementos finitos.

3.4.1 Métodos de Discretizacao

Um passo importante quando se esta lidando com equagdes parciais ¢ desenvolver
0 uso correto pela substituicdo por equagdes algébricas, a fim de proporcionar estabilidade,
consisténcia e precisao (HEINZL, 2007). O método das diferencas finitas (MDF) ¢ o método
mais antigo utilizado para solucionar numericamente equagdes diferenciais parciais,
introduzido por Euler no século XVIIIL e ¢ considerado o método de discretizagdo mais indicado
quando se trabalha com geometrias “simplistas”, que ndo possuem delimitagdes complexas nas
fronteiras (FERZIGER & PERIC, 2002). Essa tendéncia a aplicabilidade em geometrias de
menor complexidade ¢ uma desvantagem significativa quando o estudo ¢ aplicado em

problemas mais complexos.

O ponto de partida do MDF ¢ a equagao da conservagdo na sua forma diferencial.

Uma vez que o dominio de estudo esta coberto por uma malha, cada ponto desta malha contera
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uma equacdo aproximada, substituindo as derivadas parciais por aproximagdes em termos de
valores das fun¢des nos nds da malha. Com isso, obtém-se uma equacao algébrica por né de
malha (GONCALVES, 2007). De acordo com Ferziger & Peric (2002), para se obter as
aproximacoes de primeira e segunda derivadas da varidvel em fun¢do das coordenadas sao

utilizadas expansoes em séries de Taylor.

Diferentemente do método das diferengas finitas, o método dos volumes finitos
(MVF) utiliza como diretriz inicial a equacao da conservagdo na sua forma integral. O dominio
da fungdo ¢ subdividido num numero finito de volumes (chamados volumes de controle — VC),
dispostos lado a lado, onde a equagdo da conservagdo ¢ aplicada para cada subdivisdo. No
centro de cada VC encontra-se o nd6 computacional referente ao volume em questdo, no qual
sdo calculados os valores das variaveis de estudo (FERZIGER & PERIC, 2002). O fato de as
propriedades serem integradas dentro do VC torna o método conservativo. As integrais de
volume e superficie sdo aproximadas fazendo-se uso de féormulas de quadratura. Segundo
Gongalves (2007), a escolha do método de quadratura dependera da analise adequada do
processo de estudo. Como resultado, obtém-se, assim, uma equagdo algébrica para cada VC.
De acordo com Silva Junior (2012), esse método de discretizacdo estd sendo amplamente
difundido e utilizado devido a qualidade dos resultados obtidos e também devido a sua
propriedade conservativa, ou seja, as propriedades sdo conservadas através do Volume de

Controle (VC).

Ja o terceiro método, o dos elementos finitos (MEF), ¢ similar ao método dos
volumes finitos. A diferenga se d4 que as equagdes do método dos elementos finitos sdo
multiplicadas por uma fun¢do antes de serem integradas sobre o dominio de estudo, onde tal
funcao ¢ chamada de fun¢ao peso (GOLCALVES, 2007). Na sua forma mais simplificada, a
solucao do MEF ¢ aproximada usando uma fungao linear com os elementos de uma maneira
que esses garantam a continuidade da solucao através das fronteiras dos elementos. O resultado

final obtido com a aplicac¢do deste método € um conjunto de equagdes algébricas nao lineares.

O método de volumes finitos pode ser aplicado para qualquer tipo de malha
envolvida, motivo pelo qual este se adapta a geometrias “ditas complexas”, ou seja, geometrias
que apresentam maior complexidade nas fronteiras ou nos elementos que compdem o modelo
geométrico. De acordo com Ferziger e Peric (2002), uma aproximagao utilizando MVF ¢,
talvez, a de compreensdao mais simples, uma vez que todos os termos que precisam ser

aproximados possuem significado fisico.
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3.4.2 Malha computacional

Segundo Singh (2016) o processo que envolve a geragdo da malha ¢ determinante
para o andamento do estudo, uma vez que a qualidade da malha gerada atua de forma direta no
tempo de processamento da simula¢ao numérica, assim como na convergéncia e qualidade dos
resultados. Alguns fatores atestam a qualidade de uma malha computacional, sendo que os
principais sdo a razao de aspecto e o angulo de ortogonalidade entre os elementos da malha. A
razao de aspecto ¢ definida como a razao entre os maximo e minimo comprimento das faces

dos volumes. A Figura 5 apresenta a representagdo dessa razao.

Figura 5: Representagdo do maximo e minimo comprimento da face de um volume triangular

\ Lmax
Lmin

FONTE: Singh (2016)

De acordo com Singh (2016) ¢ desejavel que o valor de razdo de aspecto seja
proximo de 1, ou seja, o menor possivel, a fim de assim evitar problemas de mau
condicionamento da malha. Se a razdo de aspecto for muito elevada, a solucao do problema ird
divergir ou podera apresentar problemas de execucdo, sendo necessario assim um controle

rigido sobre este parametro.

Ja angulo de ortogonalidade pode ser definido, segundo Singh (2016), como o
angulo presente entre as faces de elementos ou volumes ou entre as arestas de elementos ou
volumes vizinhos. Para elementos quadrilateros o angulo ideal ¢ de 90°, porém ¢ aceitavel que
este encontre-se na faixa de 45° a 135°. Ja para elementos de faces triangulares o valor ideal €
de 60°, porém hé4 uma flexibilidade para valores desse angulo, sendo aceitavel este estar entre
20° e 120°. Angulos fora destas faixas indicadas irdo intensificar as fontes de erros de

discretizagdo e, com isso, dificuldades para a convergéncia do problema.

3.4.2.1 Tipos de configuracio da malha computacional

Malhas computacionais podem ser classificadas quanto ao tipo de estrutura e
disposi¢cdo dos volumes que a compde, podendo ser estruturadas ou ndo-estruturadas. Malhas

estruturadas sao identificadas pela regularidade de seus volumes, assim também como pela
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numeragao dos volumes, sendo estas compostas por elementos quadrilateros, para malhas 2D,
e hexaédricos, para malhas 3D. Em malhas que apresentam uma configuracio estruturada a
numerag¢ao dos volumes que compde a malha segue uma estrutura fixa onde o nimero de cada
volume ¢é consecutivo ao volume vizinho. Esse método de numeragdo consecutiva ¢ um
facilitador na hora de programar um cddigo, diminuindo o niimero de acessos a memoria
trazendo, assim, agilidade para a convergéncia do problema (MELCONIAN, 2014). A

representacdo de uma malha estruturada pode ser analisada na Figura 6.

Figura 6: Exemplo de malha estruturada

FONTE: GONCALVES (2007)

Ja malhas ndo-estruturadas sdo caracterizadas pela irregularidade e sdo adequadas
para geometrias mais complexas, uma vez que este tipo de malha se adapta aos diferentes tipos
de limitagdes decorrentes das fronteiras que compde o dominio de estudo. Segundo Gongalves
(2007), este tipo de malha pode ser utilizada com qualquer tipo de discretizagdo, porém ¢
indicada para aproximagoes que utilizam os métodos de volumes ou elementos finitos. A Figura

7 apresenta um exemplo da disposi¢ao de uma malha ndo-estruturada.
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Figura 7: Exemplo de malha ndo-estruturada

FONTE: GONCALVES (2007)

O Quadro 2 apresenta um comparativo entre as malhas estruturada e nao

estruturada.
Quadro 2: Comparativo entre malhas estruturada e ndo-estruturada
Malha Estruturada Malha Nao-Estruturada
Flexibilidade geométrica - +
Malha mével - +
Adaptacio da malha - +
Computagio paralela - +
Computacao viscosa + -
Requerimentos de memoria + -
Requerimentos de CPU + -

FONTE: SINGH (2016); KOOMULLIL et al. (2008)

(I3

Analisando o Quadro 2, os simbolos “+” e indicam o quanto, por exemplo, a
configuragdo estruturada €, respectivamente, superior ou inferior em relagdo a ndo-estruturada.
Assim, malhas ndo-estruturadas apresentam vantagem frente as estruturadas quando se esta
lidando com geometrias complexas, de agudas limitacdes geométricas, uma vez que estas se
adequam mais facilmente as limitagdes fronteiricas do dominio computacional. Além disso, as
nao-estruturadas possuem uma melhor eficacia de adaptacao a eventuais refinamentos, possuem

melhor capacidade de operar como malha movel, reparando os elementos de ma qualidade de

maneira local. J& no caso de problemas de divergéncia entre blocos, na fronteira, malhas nao-
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estruturadas podem apresentar eventuais problemas de interpolacdo que precisam ser
solucionados a fim de que os principios de conservagdo sejam alcancados de maneira

apropriada.

Em contrapartida, malhas estruturadas possuem melhor eficiéncia em cenarios
viscosos, uma vez que podem ser aplicadas em células que possuem uma razao de aspecto
elevada. Além disso, esta configuracdo demanda elevada capacidade de memoria e
processamento, ou seja, maior requerimento com esfor¢o computacional, ocasionando assim

um maior tempo de simulagao (KOOMULLIL et al, 2008).

3.4.3 Modelos de turbuléncia

Os principais e mais utilizados modelos de turbuléncia presentes nos softwares CFD
sdo os que se fundamentam nas equacdes médias de Reynolds (do inglés RANS — Reynolds
Averaged Navier-Stokes). Tais métodos se baseiam em um processo estatistico de média
temporal das equacdes de conservagdo, a partir do qual ¢é calculado o tensor de Reynolds, uma

vez que todas as informacgdes espectrais sdo perdidas. (POLEY, 2014).

Escoamentos de natureza turbulenta sdo caracterizados por campos de velocidade
flutuantes, sendo estas flutuagdes o transporte de quantidades como, por exemplo, quantidade
de movimento, energia, massa e¢ concentracao de espécies. O software FLUENT fornece
diferentes alternativas para a escolha do modelo de turbuléncia que melhor se adequa ao
ambiente de simulagdo, dentre os quais se destacam os modelos do grupo k-&, Reynolds Stress
Model (RSM) e os modelos do grupo k-w. De acordo com Bridgeman et al. (2009), os modelos
do grupo k-£sdo o padrao (sk-g do inglés standard k-¢), o renormalizado (RNG k-¢) e 0 k-¢
realizavel. Tais modelos envolvem a resolu¢do dos parametros energia cinética () e taxa de
dissipacdo desta energia cinética (&). J& os modelos que caracterizam o grupo k-w, que tem
como parametros caracteristicos a energia cinética e a taxa de dissipacao especifica da energia

cinética turbulenta (w), sdo o padrdo (sk-w) e o Shear Stress Transport (SST k-w).

O Quadro 3 apresenta um comparativo entre as vantagens e desvantagens

envolvidas nas principais caracteristicas dos modelos citados.



Quadro 3: Vantagens e desvantagens dos principais modelos de turbuléncia

como todas as propriedades de

tesdo de Reynolds.

Modelo Vantagens Desvantagens
Simples e completo; excelente
performance para diferentes tipos Possui uma performance
" de fluxos; bem estabelecido insatisfatoria para alguns cendrios;
sk-
académica e industrialmente; assume, localmente, uma
robusto, econdmico e de precisdo turbuléncia isotrdpica.
satisfatoria.
Melhor performance para fluxos | Possui uma estabilidade inferior ao
RNG k-¢ ‘ .
giratorios e de alta tensdo. sk-¢
X Adequado para jatos planares e Nao recomendado para usos em
-£
arredondados; fluxos limitados por | cenarios com multiplos quadros de
realizavel o
paredes. referéncia (MRF).
Adequado para a aplicacdo em A separagdo induzida por pressao
sk-w gradientes de pressdo e separacao ¢, normalmente, predita para ser
de fluxo induzida por pressao. excessiva e precoce.
Adequado para fluxos isolados e Menos adequado para fluxos de
SST k-w .
fluxos totalmente turbulentos. cisalhamento.
' _ Elevada exigéncia de
Célculos precisos das propriedades '
L _ _ processamento; dificuldade de
meédias envolvidas no fluxo, assim ‘ .
RSM convergéncia; confiabilidade, em

termos de pressdo/deformacao e

taxa de dissipagao, limitada.

FONTE: adaptado de BRIDGEMAN et al. (2009).

empirica da energia cinética e de sua taxa de dissipagdo e ¢ valido para fluxos turbulentos
totalmente desenvolvidos e os efeitos da viscosidade molecular sdo insignificantes. Tal modelo,
segundo Karpinska e Bridgeman (2016) ¢ robusto, econdomico em termos de esforgo

computacional, e possui uma precisdo satisfatoria, sendo, dentre os disponiveis no software, o

mais adequado para o cenario proposto.

O modelo k-¢ padrdo, ou standard k-€ (sk-¢), desenvolve uma modelagem semi-
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4. METODO EXPERIMENTAL E MODELAGEM MATEMATICA
4.1 Procedimento experimental

Para validagao do estudo proposto € necessario a comparagao dos dados simulados
com dados obtidos de maneira experimental. Este trabalho utiliza como dominio computacional
um vaso de vidro com volume util de 5 litros, sendo preenchido com 4 litros de agua, liquido
escolhido para simular o efluente em tratamento. Todas as propriedades da fase liquida, como,
por exemplo, massa especifica e viscosidade, necessarias para o andamento do trabalho sdo
referentes a 4gua em sua fase liquida. O vaso esta acoplado a uma estagao de controle bioldgico
BioFlo New Brunswick (CelliGen 115). A estacdo em si ndo faz parte do dominio
computacional, uma vez que ndo influencia na simulacdo do cenario. Tal equipamento ¢

importante apenas para aquisicao de dados e controle do processo experimental.

A taxa de transferéncia de oxigénio, do ar ambiente para o efluente liquido, foi
determinada experimentalmente para trés condicdes de agitacdo 100, 150 e 200 rpm.
Inicialmente o oxigénio presente no efluente foi removido através do borbulhamento de
nitrogénio (N2) até que a percentagem de oxigénio dissolvido (%OD) fosse proximo de zero.
Apo6s o borbulhamento de N> foi interrompido e iniciou-se a agitagdo do efluente através do
acionamento do rotor do agitador. A estacdo de controle e o reator sdo apresentados na Figura

8.

Figura 8: Visualizagdo da (a) estagdo de controle bioldgico e (b) estagdo de acoplagem do vaso de SL

(a) (b)
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FONTE: Adaptado de Manual de Operacdo do New Brunswick BioFlo®/CelliGen® 115
4.2 Equacoes da Conservacio da Massa e Quantidade de Movimento

Para um cenério de fluxo turbulento e transiente, predominante neste trabalho, as
equacdes governantes que predominam sdo as equagdes médias de Reynolds (URANS, do
inglés Unsteady Reynolds Average Navier-Stokes). Neste trabalho empregou-se a formulagao
VOF (Volume of Fluid) para simular o escoamento das duas fases. Este modelo multifasico ¢ o
que melhor se adequa as exigéncias do estudo, uma vez que os dois fluidos presentes no projeto
sdo imisciveis, resultando assim em uma regido interfasica bem definida (Karpinska e
Bridgeman, 2016). Partindo do principio da imiscividade, os campos para todas as variaveis e
propriedades de cada fase sdo compartilhados, através de valores médios. O movimento
fluidodinamico na interface ¢ monitorado através da solugdo da equacao da continuidade dada

pela Equagao 1.
5} >
3¢ T V(D) = Sy, (1

onde p ¢ a massa especifica, U o vetor velocidade e S,, ¢ o termo fonte, que representa o

escoamento massico e/ou qualquer fonte definida pelo usuario.

A Equagdo 1 ¢ a forma geral que representa a conservacao da massa e ¢ valida tanto
para escoamentos incompressiveis quanto compressiveis. Para um sistema bifasico e

determinada fase priméaria “g” a Equagdo 1 toma a forma apresentada pela Equacao 2.

%(aqpq) +V. (aqpqﬁq) =Sq, T Lp=1(1pq — Mpg) ()

onde @, € a fragdo volumétrica da fase “g” no volume de controle, p, € a massa especifica da

({2l € 9

fase “q”, v, é a velocidade da fase “qg”. J4 m,,, indica a transferéncia de massa da fase ara
q pq

(1394

a fase “q”, m,, indica a transferéncia de massa da fase “g” para a fase “p” e Saqé o termo fonte.

No termo fonte da equagao, Sa,» Para cada fase, pode ser especificada uma

constante ou uma fonte definida pelo usuario. J& a fragdo de volume referente a fase primaria é

calculada através de uma restricao, representada pela Equacao 3.
q=1% =1 3)

Para cada fase envolvida no cenario proposto, de uma mistura binaria, um

determinado valor de a ¢ atribuido, valor este dependente da quantidade da fase em questao no
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66 9

volume de controle. Assim, para uma mistura bindria “g” e “p”, a varidvel a obedecera a

restri¢ao descrita na Equacao 4.
ag+a,=1 4)

Para cada volume de controle presente no sistema, a Equagdo 3 determina que a
soma da fragao volumétrica de cada fase totaliza 1. Para cada fase adicional inserida no cenario
de simulagdo, uma nova variavel ¢ adicionada ao sistema: a fragdo volumétrica desta fase no
volume computacional (ANSYS Fluent Manual, 2013; Ratkovich, 2010). Portanto, uma vez
que o modelo VOF emprega a fracdo volumétrica como método de monitoramento na regido

entre fases, trés condigdes sdo possiveis:

e a, =0, acélula computacional estd vazia (da fase “g”);
e a4 =1, acélula computacional esta cheia (da fase “g”),

e 0 < a4y <1,ace¢lulacomputacional contém a fase “g” juntamente com outra(s) fase(s).

Para 0 modelo VOF uma unica equagdo de conservacdo do movimento ¢
solucionada ao longo do dominio, onde o campo velocidade resultante ¢ compartilhado entre
as fases envolvidas (ANSYS Fluent Manual, 2013; Karpinska e Briedgeman, 2016; Ratkovich,

2010). Tal equagdo, na sua forma geral, é representada pela Equacao 5.
5 (P9) + V(pi) = ~Vp + V() + pi + F 5)

onde p representa a pressao estatica, 7o tensor deformagao e F representa o conjunto de forcas

externas que atuam no sistema.

A Equacao 5 quando aplicada a um sistema bifasico tendo como fase primaria “g”

€ 9

e fase secundaria “p” apresenta forma descrita pela Equacao 6.

7] - > = - n =4 . -

at (aqpqa) + V(@qpaaVy) = —aqVp + Vi + agped + Y5=1(Rpq + MpgPpg —
MapTap) + F (6)

onde ﬁpq representa a forga interativa entre as fases. Esta for¢a ¢ dependente da fric¢ao, pressao,
coesdo e outros efeitos presentes na regido interfdsica do sistema. O software FLUENT

simplifica essa interacdo através da Equacao 7.

Yp=1Rpq = Lp=1 qu(ﬁp - ﬁq) )



39

onde K,, (=Kgp) € o coeficiente de transferéncia de movimento na interface.

O tensor deformagao para a fase “qg” pode ser calculado utilizando a Equagao 7.

Tq = aqug (Vg + V3,") + g (2g = 211g) V5,1 (7

onde p, e A4 sdo a viscosidade de shear e de bulk para a fase “q”, respectivamente. Ja I

representa o tensor de unidade.

A equagao do movimento ¢ dependente da fracdo volumétrica de cada fase, através
das propriedades viscosidade (1) e massa especifica (p). Tais propriedades sdo determinadas
pela presenca de determinada fase em cada volume de controle. Assim, considerando um
sistema bifasico “qg” e “p”, onde a fase primaria é “g”, a massa especifica média para cada

célula pode ser calculada através da Equagao 8.

p=agpg+ (1 —ag)py ®)

De maneira geral, para um sistema de “n” fases, a massa especifica média ¢

determinada pela Equacao 9.
p =X agPq )

Todas as outras propriedades envolvidas na modelagem, como a viscosidade, por

exemplo, sdo determinadas da mesma maneira.

4.3 Modelo de Turbuléncia k- Padriao

As equagdes que caracterizam o modelo sk-£sdo as que solucionam os pardmetros

energia cinética e taxa de dissipacao, sendo as Equacdes 10 e 11 caracteristicas desse modelo.
) 2 kv = 2[4 ) 2 e
3 () + 5 (pkv) = [(u + ak) 2| + Gt Gy = pe = Vi + 5, (10)

a a (7] 2
5t (08 + 5 (peu) = = [(u +4) o |+ Cex Gt CseGp) = Coep T +Se (1)

onde k representa a energia cinética e ¢ a taxa de dissipacdo desta energia. O termo Yu
representa a contribui¢ao da dilatagdo flutuante em turbuléncia compressivel. Gk representa a
geragdo de energia cinética turbulenta, ocasionada pela atuacdo dos gradientes de velocidade

média. J& o termo Gp corresponde a energia cinética turbulenta gerada devido aos efeitos da
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flutuabilidade. S, e S, s@o termos fontes. Todos estes trés termos, Yu, Gk e G» podem ser

calculados, respectivamente, através das Equacoes 12, 14 e 15.
Yy = 2peM? (12)

onde M:corresponde ao numero de Mach turbulento, calculado pela Equacgao 9.

M, = \/E (13)

onde “a” é definida como a velocidade do som.
—0v;
= —pviv —L 14
G = —pviy 7 (14)

onde v; € v; sdo os componentes velocidade nas diregdes “7” € “/”.

d
Gy = Bgi e (15)

Pr¢ 0x;

onde Prrepresenta o numero de Prandtl turbulento, que para o modelo sk-£ o valor padrao ¢ de
0,85; gia componente do vetor gravidade na dire¢do “7’; ja o coeficiente de expansdo termal,

dado por f, € calculado pela Equacgao 16.
— _1(%
) 1

Os termos C1s, Cz:€ C3:530 constantes médias experimentais adquiridas nos estudos
de Lauder e Spalding (1972). Seus valores podem ser aplicados, de maneira satisfatoria, para
diferentes tipos de fluxos. Ja os termos oxe orsdo numeros de Prandtl turbulentos. Tanto as
constantes quanto os nimeros de Prandtl assumem os valores apresentados na Tabela 1, sendo
estes dados amplamente utilizados. Tais valores, se julgado necessario, podem ser modificados

para outros valores no software FLUENT.

Tabela 1: Valores das constantes do modelo sk-€

Coeficiente Valor
C1e 1,44
Cae 1,92
Cu 0,09

Ok 1,0
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O¢ 1,3

FONTE: Launder e Spalding, 1972; Markatos (1986)

J& a viscosidade turbulenta, y, ¢ determinada através de uma relacdo que combina

os termos energia cinética e taxa de dissipagdo, demostrado pela Equagdo 17.

kZ
e =pCu— (17)
onde C, representa uma constante cujo valor € especificado na Tabela 3.

4.4 Equacio de Transporte Escalar

A conservagdo de massa de Oxigénio Dissolvido (OD) no efluente foi modelada
através do uso de transporte de grandezas escalares, chamadas de UDS (User Defined Scalars)
no software FLUENT 14.5. A fim de tornar possivel a solugdo da equacdo de transporte de
maneira numérica, o software FLUENT usa uma técnica de integracdo da equagao de transporte
sobre cada volume de controle presente no dominio computacional, produzindo assim uma
equagao discreta que expressa a Lei da Conservagao. Assim, para um volume de controle “ I,
determinada quantidade escalar “@” e para determinada fase “g”, temos que a Equagao 18

representa a equacgdo do transporte na sua forma integral.

oa p 0 - re -
fv qatq LdV +$ agpB,7,.dA = SﬁaqFQ)qV@q.dA + fV SQ,qu (18)

R
onde ¥ ¢ o vetor velocidade; A o vetor referente a area superficial; I o coeficiente de difusio

para o termo “@”.

Na Equagao 19, que representa a forma discreta da Equacdo 14, a primeira parcela
corresponde ao termo temporal, a segunda parcela € o termo convectivo, a terceira corresponde
ao termo difusivo e a tltima parcela da equagao ¢ o termo fonte.

dap®
at

V+ Z?faces “Pfﬁf(af/ff = Z}Vfaces CZFQV(DfA)f + S@V (19)

onde Nzces ¢ 0 nimero de faces que envolvem a célula do volume de controle; @ € o valor da

grandeza “@” através da face “£’; psvy. /Tf ¢ o fluxo massico pela face “f>; V € o volume da

célula.
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4.5 Transferéncia de massa entre fases

A transferéncia de massa na aeragdo se da a partir de um balango material para o
oxigénio, onde neste contem a transferéncia do oxigénio (OTR, do inglés Oxygen Transfer Rate)
do ar para o efluente e, além disso, o consumo de oxigénio (OUR, do inglé€s Oxygen Uptake
Rate), promovido pelos microrganismos. A fim de visualizar os processos de transferéncia e

consumo do gas, ¢ realizado um balango de massa para o oxigé€nio. Este balanc¢o ¢ definido pela

Equacao 20.
do *
—2=0TR — OUR = k,a(C5, — Co,) — qo,X (20)

onde a representa a drea interfacial, k; € o coeficiente local de transferéncia de oxigénio, Cp, ¢
a concentragdo de saturagdo do oxigénio em agua, Cp, € a concentragdo de oxigénio do tempo
f, qo,€ a taxa especifica de consumo de oxigénio e X representa a concentragdo de

microorganismo.

A parcela referente ao consumo de oxigénio, OTR, serd numa neste estudo, uma
vez que o foco se da na transferéncia de oxigénio. O termo fonte da equagdo da conservacao da
massa, representado na Equacao 1, ¢ representado pela transferéncia de oxigénio do ar para o

efluente, modelado pela Equagao 21.
Sq = kLa(ng - COZ) (21)

A concentragdo de satura¢do do oxigénio, dada na Equacdo 22, ¢ modelada através
da correlagdo de Henry, que, de forma mais generalizada, proporciona uma relagdo de equilibrio
através do uso da constante de Henry (He).

* eP
Co, = 75° (22)

J4 a rea interfacial pode ser calculada através de uma equagio fornecida por Okzan
et al. (2015), onde estes estabelecem que “a” pode ser calculada para cada célula através do
gradiente do volume vazio, ou seja, do gradiente do volume da fase gasosa presente na célula.

A Equagao 23 representa tal equagao.

o= (G + (52 + (5 @3)
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€C 9

onde “x”, “y” e “z” representam as coordenadas cartesianas e aga fragdo volumetria da fase

gasosa.

Durante o estudo preliminar outras correlagcdes foram utilizadas para a predicao da
area interfacial, porém todas se mostraram inadequadas. Concluiu-se que as divergéncias das
solugdes foram ocasionadas pela dependéncia destas equagdes, representadas pelas Equacdes
24 ¢ 25, em relagdo ao diametro de bolha, parametro este que assume papel secundario em
cenarios que se utilizam de equipamentos de agita¢ao superficial mecanicos. Em vista disso, a
Equacdo 23, usada para o calculo da area interfacial, foi a que melhor se adequou ao cenério
proposto no estudo, uma vez que esta ndo ¢ uma correlagdo dependente do diametro de bolha

e, em consequéncia disso, atingiu a convergéncia.

6 «ag

- dps 1-ag (24)
onde a ¢ a fragdo volumétrica do componente gasoso.
a= 6Vtotal (25)

dps

onde V;y¢q1 € 0 volume total de bolhas formadas.

Para definicdo do modelo que ird simular a transferéncia de oxigénio do meio
gasoso para o liquido, foi proposto um estudo comparativo entre dois métodos de analise de
transferéncia de massa com dados obtidos de maneira experimental. Ambos os métodos foram
ajustados para um cenario com rotagdo de 150 rpm. No primeiro modelo, proposto por
Hasegawa e Kasagi (2001), referido como Método I, o coeficiente de transferéncia de massa,
k;, é funcdo do adimensional de Schimidt e da viscosidade turbulenta, u,, conforme a Equagao

26.
k, = 0,15 % Sc™ %, (26)

O numero de Schmidt pode ser encontrado através da correlacdo caracteristica,

representada pela Equagao 27.

Sc= —+£ (27)

PDap

onde u ¢ a viscosidade, p € a massa especifica e Dy, ¢ o coeficiente de difusividade da espécie

‘Ga” em ‘Gb,’.
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J& o segundo modelo testado, referido como Método II, utiliza uma correlagao
genérica para o calculo do coeficiente de transferéncia de massa (ANSYS Fluent UDF Manual,
2013), onde k; ¢ definido como fung¢do do ntiimero de Sherwood (Sh), do coeficiente de
difusividade e do didmetro médio de Sauter das bolhas formadas pelo movimento do aerador
(dps). O calculo do k; para tal método ¢ dado pela Equacao 28.

_ ShDgp
dps

k; (28)

Para a correlacdo de Sherwood foi utilizada o modelo estabelecido por Hughmark
(1967), onde este estabelece uma correcao para o modelo de Ranz-Marshall. Assim, a Equagao

29 representa a equagdo referente ao nimero de Sherwood.
Sh =2+ 0,6Re®>Sc'/3, para 0 < Re > 776,06 (29)

Para este segundo método de estudo, o diametro médio das bolhas formadas foi
determinado através da Equacao 30, onde esta ¢ uma correlagdo que relaciona a area superficial

com o volume de bolhas esféricas. J& o Numero de Reynolds foi obtido através da Equagao 31.
6
dys = (30)

Re = ”d#ﬂ 31)

4.6 Geometria e malha computacional

O desenvolvimento da geometria do dominio de estudo, primeira etapa do pré-
processamento, foi realizado no software DesignModeler, presente no ANSYS Workbench
14.5. Tal ferramenta ¢ baseada em modelos CAD, permitindo definir, modelar e editar a
geometria do ambiente a ser simulado. A Figura 9 apresenta a geometria do vaso, dos defletores

e da regido de rotagdo.

Figura 9: (a) vista lateral da geometria; (b) vista isométrica da geometria; (¢) vista isométrica das pas da regido
de rotagdo do aerador
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(a) (b) (¢)

J4 a malha computacional foi gerada no software MESH, sendo esta uma malha
ndo-estruturada e em sua grande parte composta por tetraedros. Na regido de rotacdo
estabelecida para este estudo foi realizado um refinamento da malha, a partir dos recursos
presentes no software. Este refinamento foi julgado necessdrio uma vez que ocorreram
problemas de divergéncia da simula¢do e uma das solugdes encontradas para seguimento do

trabalho foi a realizacdo de um refinamento na regido de rotacdo do dominio.

Uma vez que ocorre o movimento constante de estruturas sélidas do dominio
computacional, no caso dos componentes presentes regido de rotacdo da geometria, € necessario
o uso de uma malha adaptativa, ou movel, uma vez que esta caracteristica se ajusta a problemas

de maior complexidade. A malha computacional pode ser visualizada na Figura 10.

Figura 10: Malha computacional (a) vista lateral do dominio computacional, (b) da regido de rotagdo e (c) do
conjunto de pas e defletores

(2) (b) (c)
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A malha, em sua totalidade, apresentou 486.957 células, nimero este considerado
satisfatorio para o caso. Esse nimero de células ¢ dado como suficiente para o cenario proposto
uma vez que a solucdo atingiu a convergéncia. Além disso, Elqotbi et al. (2013) realizou estudo
utilizando equipamento similar onde a malha computacional gerada no estudo apresentou um
nimero maximo de, aproximadamente, 360.000 células. Foi utilizado vaso de mesma
capacidade e dimensdes e com a presenca de defletores, porém com apenas um conjunto de

laminas no impelidor.

4.7 Condicoes de contorno, iniciais e de operacgao

As condigdes de contorno sdao necessdrias para a resolucdo das equagdes
governantes do processo. No FLUENT, as condigdes de contorno estdo associadas as zonas e
ndo as faces ou células de maneira individual. Assim, para este trabalho, a velocidade de rotagao
do impelidor foi definida para os cenarios de analise que sdo propostos neste estudo, sendo as
velocidades angulares especificadas em 100, 150 e 200 rpm. A operacdo do biorreator se deu

de maneira continua. A gravidade foi fixada em 9,81 m/s?.

Outras condigdes de contorno necessarias foram definidas e estas sdo as condigdes
de parede, relacionadas ao contato do fluido com as paredes tanto do vaso quanto da regido de
movimento. Foi adotada a condi¢do non-slip (ndo escorregamento), onde esta indica que o
fluido se adere a parede e se move com a mesma velocidade da parede, se esta estiver se
movendo (ANSYS Fluent UDF Manual, 2013). A Equacgdo 32 define a condicdo de nao

escorregamento em paredes estaticas.
u=v=w=0 (32)
onde u, v e w sdo velocidades nas dire¢des X, y € z, respectivamente.

Quando se estd modelando fluxos turbulentos utilizando o modelo de turbuléncia
k-epadrao, deve-se fornecer as condi¢des de contorno para a energia cinética, X, e para sua taxa
de dissipacdo, £ Nas paredes do dominio computacional, as condigdes para ke £sao atendidas
de maneira automatica pelo software, porém as condi¢des que necessitam ser informada sao as

de entrada, como velocidade e pressdo, por exemplo.

Para a zona de topo da geometria, foi usada a condi¢do relacionada a pressao do
sistema. No software FLUENT esta condi¢do de contorno ¢ chamada de pressure inlet, onde

consiste na entrada e saida de pressdo através da zona que foi especificada. Condi¢des de
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contorno para pressao requerem que seja especificado a pressdo manométrica, ou de Gauge, na

regido onde a condi¢do deve ser aplicada.

O passo de tempo das simulagdes computacionais realizadas foi fixado em 5,0E-04
segundos. Este valor foi o maximo permitido sem que houvesse problemas com divergéncia na
solucdo. Para o desenvolvimento do sistema proposto diferentes métodos de solugao foram
utilizados para resolver os pardmetros requeridos. O Quadro 4 apresenta os métodos de solucao

para o cenario proposto neste estudo.

Quadro 4: Métodos de Solugao para o sistema proposto no estudo

Acoplamento pressao-velocidade (p-v) SIMPLE
Gradiente Least Square Cell Based
Pressao PRESTO!
Momento Upwind de Segunda Ordem
Discretizagao Espacial
Fragdao Volumétrica Geo-Reconstruction
Energia Cinética Turbulenta Upwind de Primeira Ordem

Taxa de Dissipa¢do Turbulenta  Upwind de Primeira Ordem

Formulagao Transiente Upwind de Primeira Ordem

Os fatores de sub-relaxacao, ou fatores de relaxamento implicito, sdo utilizados no
solver baseado em pressao (pressure-based solver) e tem a fungao de proporcionar estabilidade
para a solucdo, a fim de a convergéncia seja alcancada. Estes fatores precisam ser definidos de
maneira adequada uma vez que podem tornar mais demorada a convergéncia da solu¢do. O
software FLUENT possui valores padronizados para os fatores de sub-relaxa¢do que se
adequam a maioria dos casos, porém, se necessario, podem ser modificados em casos

especificos. A Tabela 2 apresenta os valores dos fatores de sub-relaxacao utilizados.

Tabela 2: Fatores de sub-relaxagao utilizados no FLUENT

Pressao 0.3
Densidade 1.0

Forgas de atuacao no corpo 1.0




48

Momento
Energia Cinética Turbulenta
Taxa de Dissipacao Turbulenta

Viscosidade Turbulenta

0.3
0.8
0.8
1.0

Fatores de sub-relaxacdo iguais a 1 indicam que o valor deste fator € nulo. Ja valores

menores que 1 indicam que ha sub-relaxacao. Apesar de o uso destes fatores aumentar o tempo

para a solugdo convergir, hd um ganho significativo de estabilidade e reducdo de oscilagdes na

solugdo computacional.
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5. RESULTADOS
5.1 Resultados experimentais

Dados de oxigénio dissolvido, em %, foram coletados a cada 30 segundos,

utilizando um eletrodo de OD. Os dados obtidos experimentalmente sao apresentados na Tabela

3.

Tabela 3: Dados experimentais de oxigénio dissolvido

Oxigénio Dissolvido [%]

Tempo [s]
100 rpm 150 rpm 200 rpm

0 1,0 0,7 0,2
30 0,9 1,0 2,0
60 1,0 1,9 4,1
90 12 3.3 6,8
120 1,5 4,8 9,6
150 1,9 6,2 12,3
180 2,5 7,8 15,0
210 3,0 9,2 17,9
240 3,5 10,7 20,5
270 4,0 12,1 23,0
300 4,7 13,5 25,7
330 53 14,8 28,3
360 5,8 16,1 30,7

A fun¢do exponencial gerada pela integracdo da Equagao 21, considerando o kr*a
constante, foi linearizada e ajustada aos dados experimentais, onde o coeficiente angular da reta
resultante corresponde ao kr*a. As curvas geradas no tratamento dos dados experimentais

através da linearizacdo da funcdo exponencial sao apresentadas na Figura 11.
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Figura 11: Curvas geradas a partir dos dados experimentais para as trés rotagdes de analise
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As curvas apresentadas na Figura 11, apds a linearizacdo da equacao para o calculo
do coeficiente local de transferéncia de massa, fornecem equagdes lineares que caracterizam

cada curva formada. A Tabela 4 apresenta estas equacgdes, assim como seu tratamento

estatistico.
Tabela 4: Equagdes das curvas para cada rotagio
Rotacio Equacao R?
100 rpm y = —236E7% % x + 2.04E92 0.9959
150 rpm y = —5.00E7%* % x + 2.06E7%* 0.9995
200 rpm y =—136E7% xx + 1.35E7%1 0.9893

A partir do comportamento das curvas e dos dados obtidos através da analise das
curvas da Figura 11, assim como das equagdes geradas pela linearizacdo da Equacao 21, tem-

se os valores médios de coeficiente local de transferéncia de massa experimental, apresentados
na Tabela 5.

Tabela 5: Coeficientes de transferéncia de massa experimentais para as rotagdes de 100, 150 e 200 rpm

100 rpm 150 rpm 200 rpm

2,36E-04 57! 5,00E-04 s°! 1,36E-03 57!
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5.2 Hidrodinamica

A hidrodindmica, desenvolvida no software FLUENT 14.5, foi composta por uma
tomada de decisdes que formaram o pacote hidrodinamico do sistema. De maneira inicial, toda
a hidrodinamica foi desenvolvida para a rotagdo de 150 rpm, tendo um tempo de simulacao de
aproximadamente 15 minutos, periodo esse julgado suficiente para que a hidrodindmica do
sistema se tornasse estavel. A Figura 11 apresenta a atuacdo da hidrodindmica em termos de
fragdo volumétrica do efluente, em um plano de corte bidimensional, no plano Z ¢ Y do eixo

de coordenadas.

Figura 12: Grafico de contornos para a fragdo volumétrica do efluente
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A faixa da fracdo volumétrica da fase efluente varia de 0 a 1, na qual uma fragdo

volumétrica nula determina que ndo ha efluente no volume de controle, ou seja, s6 ha a
ocorréncia de ar ambiente e para uma fragdo volumétrica equivalente a 1 somente efluente
compde o volume de controle. Nota-se na Figura 10 que as duas fases do sistema estdo bem
definidas, sendo a parcela em azul referente ao ar ambiente e a por¢ao em vermelho referente a
fase liquida. Essa distingdo entre as fases esta diretamente relacionada a imiscibilidade que ha

entre o ar e o efluente, condicdo essa necessaria para aplicagdo do modelo VOF, segundo
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Karpinska e Bridgeman (2016). J& a faixa que se encontra em tonalidade diferente das duas
mencionadas refere-se a faixa de transi¢do entre fases, regido em que ocorre a transferéncia de
oxigénio do meio gasoso para o liquido. O movimento fluidodindmico desta regido ¢
constantemente monitorado, através da solugdo da equagao da continuidade (Eq. 1), principal
aspecto do modelo VOF, conforme especificado por Ratkovich (2010). Esse monitoramento
constante foi essencial para a andlise de dados, uma vez que ¢ nessa regido interfasica que
ocorre a transferéncia de massa entre o ar e o efluente. A Figura 13 apresenta a visualizagao,

em trés dimensoes, das fases presentes no dominio computacional.

Figura 13: Grafico de contornos 3D do sistema bifasico para o dominio computacional
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A hidrodindmica do sistema também ¢ representada pela atuagdo da velocidade da

mistura binaria. Uma representacdo dos vetores velocidade para o dominio computacional e

para a regido de rotacao ¢ dada pela Figura 13.
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Figura 14: Grafico de vetores velocidade no ambito do (a) dominio computacional e da (b) regido de rotagdo

7.200-01
6936-01
657601
6 206-01
5 848-01
547601
511e-01
474601
4.38e-01
401601 3
365601 1
328601
292601
2550-01
219601 &
183601
1468-01
1.10e-01
73102
367602
189004

8.788e-001
6.591e-001
4.384e-001
2.187e-001

0.000e+000

Y

(2) (b)

A Figura 14a ¢ uma representagdo dos vetores velocidade no ambito do dominio
computacional, em uma vista lateral, e conforme a escala lateral da Figura 14a os vetores em
tom azul s3o de menor velocidade e os em tom vermelho os de maior velocidade. Nota-se que
na regido de rotagdo presente no interior do biorreator a amplitude das cores indica uma maior
velocidade, uma vez que € nesta regido que se encontra a atuacdo do conjunto de pas do

impelidor.

J4 a Figura 14b representa a analise do vetor velocidade na regido de rotagdo do
conjunto de pas do impelidor. O tom em vermelho, conforme indica a escala, representa as
maiores velocidades na regido. Ja vetores em tom azul indica que a velocidade € nula. A regido
onde a velocidade é nula, conforme a Figura 14b, ¢ na regido central encontrada no topo, ponto
onde se encontram a parede do eixo do impelidor. Através desta figura pode-se notar que ha
uma regido em tom amarelado, que indica velocidades intermedidrias entre a maxima e minima.

Esta velocidade intermediaria diz respeito a regido presente entre cada conjunto de pas.

A atuagdo do modelo de turbuléncia k-£¢ dada através da analise dos contornos de
turbuléncia no dominio computacional. A Figura 15 representa o grafico de contornos para a

turbuléncia no interior do biorreator.
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Figura 15: Grafico de contornos para a turbuléncia presente no interior do biorreator

1.00e-02
9 50e-03

9 00e-03

8 50e-03
§ 00e-03
7 50e-03
7.00e-03
6 50e-03
6.00e-03
5 50e-03
5 00e-03
4 50803 |
4 00e-03
3 50e-03
3.00e-03
2 50e-03 [
2.00e-03
150e-03
1.00e-03
5 00e-04
3.736-08

As velocidades mais baixas dentro do biorreator, visualizadas através da paleta de
cores da escala da figura, associadas a analise do grafico de contorno da energia cinética
turbulenta representado pela Figura 15, indicam que ha pontos de baixa mistura dentro do
dominio computacional. Estes pontos estdo localizados, principalmente, na zona inferior do

biorreator, assim como nos cantos superiores.

5.3 Transferéncia de Oxigénio na Rotacio de Referéncia

Como citado previamente, a rotagdo de 150 rpm foi definida como a rotagao de
referéncia para os ajustes dos modelos. Esta escolha se baseou no fato de esta ser uma rotagao
intermediaria as trés rotagcdes escolhidas como variantes nos cenarios propostos. Assim,
fazendo-se uso de métodos descritos nas se¢oes anteriores, ambos modelos foram simulados no
cenario proposto, através da criacdo de codigos computacionais que foram compilados no
software FLUENT. Na rotacao proposta para os ajustes € com o vaso tendo um volume ocupado
pela fase liquida de 4 litros, foi fornecido um coeficiente médio de transferéncia de oxigénio,

apresentado na Tabela 6.
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Tabela 6: Coeficiente local de transferéncia de oxigénio experimental e condigdes de operacao do experimento
na rotagao de 150 rpm

Condicdes de operacio ki*a [s7']

Velocidade de rotacao em 150 rpm
Volume ocupado pela fase liquida de 4 litros 5,00E-04

Experimento com defletores

Em uma andlise preliminar, utilizando as equagdes descritas na secdo de
Modelagem Matematica, pode-se, através de recursos fornecidos pelo software FLUENT,
computar os valores médios referentes ao coeficiente de transferéncia de oxigénio para ambos

os métodos. Estes valores sdo apresentados na Tabela 7.

Tabela 7: Coeficientes de transferéncia de oxigénio para ambos os métodos, com equagdes originais

ki*aMétodo I [s7] ki*aMétodo 11 [s7]

4,51E-04 6,72E-06

Pode-se notar que os valores apresentados na Tabela 7 que, em ambos os métodos,
0 k1 *a determinado pelas simulagdes diverge do coeficiente adquirido no método experimental.
Em adicdo a analise dos valores médios de kz*a simulado e experimental, é apresentado um
comparativo entre os graficos de contorno referentes ao coeficiente de transferéncia de
oxigeénio, onde pode-se visualizar a amplitude alcancada pelos valores de kz*a. A Figura 16

apresenta os graficos de contorno para ambos os modelos atuando com suas equagdes originais.
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Figura 16: Graficos de contorno para o k. *a dos Modelos (a) I e (b) II, utilizando equagdes originais
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Através da andlise de ambos os graficos de contorno apresentados na Figura 16,

0.00e+00

pode-se notar que na Figura 16 (a), do Método I, a amplitude atingida pelos valores de kz*a ¢
maior rem relagdo a da Figura 16 (b), indicando, de maneira preliminar, que o Método I possui
uma melhor capacidade no quesito transferéncia de oxigénio. Além disso os valores nas escalas
de cada grafico evidenciam que, em ambos os métodos, hd divergéncia quando comparados
com os valores médios presentes na Tabela 7, existindo, assim, a necessidade de ajuste nas
equagoes. A diferenca entre a amplitude do Az *a mostrada no grafico de contorno da Figura 16
ndo ¢, de maneira inicial, um aspecto importante, uma vez que as equacdes necessitam de ajuste.
Tal parametro terd uma melhor visualizagdo e indicagdo de real capacidade de transferéncia de

oxigeénio apos as modificagdes requeridas em ambos os modelos matematicos.

Uma segunda analise foi realizada, onde o ambiente de simulagdo aconteceu sob as
mesmas condi¢des da simulacdo do ambiente de referéncia, porém, esta analise foi executada
sem a presenca dos defletores no dominio computacional. Tal anélise se justifica em comparar
a influéncia da auséncia e da presenca de defletores no comportamento do coeficiente de
transferéncia de oxigénio. Os valores do kz*a médio para ambos os métodos sem a utilizagao

dos defletores, com as equacdes originais, sdo apresentados na Tabela 8.
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Tabela 8: Coeficientes de transferéncia de oxigénio para ambos os métodos, com equagdes originais, em cenario
sem a presenca de defletores

ki*aMeétodo I [s7] ki*aMétodo 11 [s7]

2,70E-03 9,00E-05

5.3.1 Ajustes Matematicos nos Modelos de Transferéncia

Uma vez que foi determinado que as equacdes caracteristicas dos Métodos I e II
ndo se mostraram adequadas para o cendrio proposto, uma corre¢do nestas equacodes foi
proposta a fim de se obter melhor desempenho para o cenario de referéncia, 150 rpm e volume

liquido de 4 litros.

Para ambos os métodos os ajustes necessarios foram implementados através da
verificagdo dos valores de coeficiente local de transferéncia de oxigénio. Uma vez estabelecida
a hidrodindmica do cendrio proposto, ou seja, quando o sistema se tornou estavel em termos
hidrodindmicos, o software FLUENT permite que o valor de kz*a seja obtido de maneira

instantanea, sendo que foi modificada a funcao relativa a transferéncia de oxigénio.

Uma vez comprovada a divergéncia nos valores simulados e experimental dos
coeficientes local de transferéncia de oxigénio, foi proposto a aplicagdo de duas equacdes, se
necessario, representadas pelas Equagdes 32 e 33, para ajuste das equacdes dos modelos. Estas
equagoes de ajuste foram aplicadas até que o valor do coeficiente local de transferéncia de

massa fosse o mais proximo possivel do valor experimental.

Ajuste = (AJ uste Antenor), se ki *a experimental < kz*a simulado (32)

kLAsimulado
kraexperimental

Ajuste Anterior
(kLaexperimental)’
kLAsimulado

Ajuste = se ki*a experimental > kz*a simulado (33)

Uma vez que o k2 *asimulado € menor que o experimental, a Equacdo 33 é aplicada,
obtendo-se um novo valor de ajuste, onde o valor resultante ¢ substituido na equacao
caracteristica do Método I. Este novo valor € substituido pelo valor numérico presente no
produto da Equacdo 26. Assim, apos uma sequéncia de ajustes realizados, chegou-se a Equacao

34.

k, = 0,1663 * Sc=5y, (34)
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Com a equacgdo ajustada o Método I foi novamente simulado onde foi obtido um
ki*a igual a 5,01E-04, valor este julgado proximo do valor experimental, uma vez que o erro

relativo entre os valores simulado e experimental foi de aproximadamente 0,3%.

O mesmo procedimento foi realizado para o Método II. Este método possui como
equacdo caracteristica a correlagdo de Sherwood, dada pela Equagdo 29. O valor a ser
modificado através dos ajustes a serem realizados € a parcela numérica que compde o produto

entre os numeros de Reynolds e de Schimidt.

Da mesma maneira realizada para o Método I, os ajustes necessarios foram
implementados através da verificagdo dos valores de coeficiente local de transferéncia de
oxigénio. O primeiro ajuste realizado no modelo foi a substituicdo do valor numérico presente
na Equagdo 34 pelo valor de Az *a obtido na primeira simula¢do. Também, da mesma maneira,
foi utilizada a Equag@o 32 para os ajustes subsequentes e, a equagdo ajustada que apresentou

um valor de &z *a que melhor se aproximou do valor experimental ¢ dada pela Equacao 35.
Sh =2+ 4,515Re®>Sc'/3, para 0 < Re > 776,06 (35)

Na Figura 17 sdo apresentados os graficos de contorno do coeficiente local de
transferéncia de oxigénio para ambos os métodos, aplicando as equagdes caracteristicas

ajustadas.

Figura 17: Graficos de contorno para o 4. *a dos Métodos (a) I e (b) II com equagdes ajustadas e simulagdes
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(a) (b)

O coeficiente local de transferéncia de oxigénio resultante da aplicagcdo da Equacao
35 é igual a 5,06E-04 s, valor este que possui um erro relativo, em relagio ao kz*a
experimental, de aproximadamente 1%, este considerado aceitavel. Ambos os métodos estdo
com o mesmo tempo de simulagdo e a diferenca entre na amplitude do Az*a no grafico de
contorno indica que o Método II ¢ mais efetivo, em relagdo ao Método I, em termos de
transferéncia de oxigénio. A partir dos dados de kz*a apresentados pelas novas equacdes, 0s
ajustes em ambos os métodos se mostraram satisfatorio e, assim, foram aplicados nos cenarios

propostos com rotagdes de 100 e 200 rpm.

5.4 Transferéncia de Oxigénio na Rota¢do de 100 rpm

A primeira analise realizada apos o ajuste dos modelos foi em um cendrio de baixa
rotagdo, 100rpm, em relagdo a rotagdo de referéncia. O coeficiente médio de transferéncia de

oxigénio obtido experimentalmente ¢ apresentado na Tabela 9.

Tabela 9: Coeficiente local de transferéncia de oxigénio experimental e condi¢des de operagao do experimento
com rotagdo de 100 rpm

Condicoes de operacio ki*a s

Velocidade de rotagao em 100 rpm
Volume ocupado pela fase liquida de 4 litros 2,36E-04

Experimento com defletores

No decorrer das simulagdes na rotacdo de 100 rpm, os instantes iniciais foram
descartados da andlise a fim de que a simulagdo se tornasse estavel apos a mudanca de rotagao.

Os resultados obtidos de Az *a no cenario com defletores sdo apresentados na Tabela 10.

Tabela 10: Coeficientes de transferéncia de oxigénio para ambos os métodos em cenario de 100 rpm e com a
presenca de defletores

ki*aMétodo I [s7] ki*aMétodo II [s7]

4,67E-04 3,61E-04

A andlise dos graficos de contornos de ambos os métodos, com a presenca de

defletores ¢ mostrada na Figura 18.
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Figura 18: Graficos de contorno para o kz*a dos Métodos (a) I ¢ (b) Il em 100 rpm e simulagdo com presenga de
defletores
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E possivel notar que os contornos do grafico do Método I possuem uma maior
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amplitude em relagdo ao segundo método, evidenciando a discrepancia nos valores
apresentados na Tabela 10. O estudo sem os defletores foi realizado e os dados computados a

respeito do coeficiente médio de transferéncia de oxigénio sdo apresentados na Tabela 11.

Tabela 11: Coeficientes de transferéncia de oxigé€nio para ambos os métodos em cenario de 100 rpm com
auséncia de defletores

ki*aMétodo I [s7] ki*aMétodo 1T [s7]

1,70E-04 1,40E-04

Os valores médios dos coeficientes de transferéncia de oxigénio na rotagao de 100
rpm e na auséncia de defletores sdo menores em relagdo aos valores médios obtidos nas
simulagdes com defletores, conforme comparativo entre os dados das Tabelas 10 e 11. A Figura

19 apresenta os graficos de contorno de ambos os métodos para o cendrio sem defletores
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Figura 19: Graficos de contorno para o kz*a dos Métodos (a) I e (b) Il em 100 rpm e simulagdo com auséncia de
defletores
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Através da andlise dos resultados numéricos e graficos de ambos os métodos, nos
cenarios com e sem defletores destaca-se o indicativo de que, para a rotagdo de 100 rpm
utilizando defletores, no cenario com defletores hd uma maior capacidade de transferéncia de
oxigénio. Apesar de os valores apresentados na Tabela 11 divergirem do valor experimental, os
resultados sdo coerentes para o tempo de simulagdo de ambos os métodos. A divergéncia visivel
entre os valores se deve ao tempo de simulagdo ndo ser extenso, porém, com um tempo maior
a tendéncia ¢ que estes valores venham a convergir. O destaque nesta rotacao ¢ o Método 11,
uma vez que este apresenta uma melhor aproximacao, ao longo do tempo, em relagdo ao valor

experimental, conforme Tabela 12.
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Tabela 12: Valores de &z *a ao longo do tempo, para o Método II, na rotagdo de 100 rpm

Tempo [s] ki*a[s]
0 3,74E-04

30 3,71E-04

60 3,67E-04

90 3,64E-04

120 3,61E-04

5.5 Transferéncia de Oxigénio na Rotacio de 200 rpm

A ultima analise computacional proposta para este estudo foi com um cenério em
que a velocidade angular do impelidor foi fixada em 200 rpm. Os dados obtidos neste cenario

foram comparados com o obtido experimentalmente, apresentado na Tabela 13.

Tabela 13: Cocficiente local de transferéncia de oxigénio experimental e condi¢cdes de operagdo do experimento
com rotagdo de 200 rpm

Condicoes de operacio ki*a s

Velocidade de rotagdo em 200 rpm
Volume ocupado pela fase liquida de 4 litros 1,36E-03

Experimento com defletores

Ambos os métodos foram simulados nas mesmas condigdes especificadas no
método experimental e os valores médios de coeficiente de transferéncia de oxigénio obtidos,
com a presenca dos defletores, sdo apresentados na Tabela 14.

Tabela 14: Coeficientes de transferéncia de oxigénio para ambos os métodos em cenario de 200 rpm e com a
presenca de defletores

ki*aMétodo I [s7] ki*aMétodo II [s71]

6,25E-04 3,48E-04
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Em relacdo ao valor experimental, ambos os dados obtidos de kz*a divergem de
maneira aguda. Essa grande diferenca pode, também, ser verificada na amplitude do coeficiente

local de transferéncia de oxigénio presente nas curvas de contorno da Figura 20.

Figura 20: Graficos de contorno para o kL*a dos Métodos (a) I e (b) I em 200 rpm e simulag@o na presencga de

defletores
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Na segunda andlise do cendrio de 200 rpm, com a simulacdo sem os defletores,
também foi verificada divergéncia de valores quando hd a comparacdo com os dados obtidos
nas simulagdes com defletores. Os valores de k.*a em 200 rpm sem os defletores sdo

apresentados na Tabela 15.

Tabela 15: Coeficientes de transferéncia de oxigénio para ambos os métodos em cenario de 200 rpm e na
auséncia de defletores

ki*aMeétodo I [s7] ki*aMétodo 11 [s7]

4,36E-04 6,48E-04

De maneira similar ao cenario com defletores, as curvas de contorno presentes na
Figura 19 também enfatizam as diferencas apresentas na Tabela 15. O valor médio de kz*a do
Método I com defletores € maior que o valor obtido na simulacao sem defletores, indicando que

a auséncia do equipamento proporciona uma maior capacidade de transferéncia de oxigénio.
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Em contrapartida, o Método II com defletores apresenta um valor maior de kz *a que no cenario
sem defletores, sugerindo, assim, uma maior capacidade de transferéncia de massa quando ha

a auséncia do equipamento.

Figura 21: Graficos de contorno para o k. *a dos Métodos (a) I e (b) II em 200 rpm e simulagdo com auséncia de
defletores
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Através das analises realizadas no cendrio de 200 rpm com defletores, comparando-
as com os dados experimentais, ¢ possivel afirmar que ambos os métodos matematicos
propostos para simular a transferéncia de oxigénio no dominio computacional ndo apresentaram

resultados satisfatorios ndo sendo, assim, adequados para aplicacdo em alta rotagdo.
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6. CONCLUSOES

Primeiramente foram realizadas as decisdes pertinentes para o inicio do trabalho,
através das definicdes das abordagens de estudo e escolha das ferramentas computacionais. A
geometria estabelecida no software DesignModeler ¢ idéntica a geometria fisica do
equipamento experimental, reator bioldgico BioFlo New Brunswick (CelliGen 115), onde
fazem parte do dominio computacional seu vaso, impelidor e defletores. A malha
computacional gerada apresentou, apos refinamento na regido de rotagao, numero satisfatorio
de células, totalizando 486.957. Dentre as caracteristicas da malha computacional estdo que
esta ¢ movel, uma vez que a regido de rotagdo do impelidor estd em constante movimento, € a

faixa do tamanho dos elementos que compdem a malha estd entre 5,00E-05 m e 1,00E-02 m.

Um estudo tedrico-pratico estabeleceu as decisdes referentes a hidrodinamica do
cenario proposto. Dentre estas decisoes se destacam a escolha do modelo de turbuléncia, sendo
definido o k-£ padrao, modelo de comprovada precisao e econdmico em termos de esforgo
computacional, além de se adequar melhor a geometrias complexas, caso do cendrio deste
projeto. Somando-se a isto foi determinado como modelo de fases VOF, Volume of Fluid, como
o modelo que simulou o escoamento entre fases. Esta formulacdo foi a que melhor se adequou
ao estudo uma vez que é baseado no principio da imiscividade entre fases, resultando assim
numa regido interfasica bem definida, permitindo um melhor monitoramento da zona onde

ocorre a transferéncia de massa.

A proposta de estabelecer um comparativo entre dois modelos matematicos para a
transferéncia de oxigénio com dados obtidos de maneira experimental foi efetuada. Este
comparativo se deu através do céalculo preditivo do coeficiente local de transferéncia de massa.
Primeiramente foi determinado um cenério de referéncia para a simulacdo computacional,
sendo fixadas a velocidade angular do impelidor, 150 rpm, e o volume de liquido no vaso, 4
litros. A escolha dessa rotacdo de referéncia se baseou no simples fato de ser uma rotacao
intermediaria as propostas para este estudo. Agua liquida foi escolhida como fase primaria do
cenario e, consequentemente, ar atmosférico como fase secundaria. Todas as propriedades
necessarias para os calculos que envolvem a fase liquida do estudo sdo referentes a 4gua em
seu estado liquido. Além disso, duas andlises foram realizadas em cada cendrio de rotagdo,

sendo elas com e sem a presenga de defletores.

Ambos os modelos para transferéncia de oxigénio, com e sem defletores,

apresentaram resultados de kz*a médio divergente dos resultados experimentais. Como isso, as
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equacdes caracteristicas originais dos dois modelos foram ajustadas, no cenario de referéncia,
a fim de se obter convergéncia nos resultados. Uma vez estabelecida a hidrodindmica do
sistema, os ajustes foram executados através da verificacdo do valor de kz*a, fornecido de
maneira instantanea pelo software. As modificacdes nas equagdes se deram até que os valores
simulados fossem proximos dos dados experimentais. O coeficiente local de transferéncia de
oxigénio simulado com as equagdes ajustadas para o Método I e Método II, com defletores, foi
de, respectivamente, 5,01E-04 s e 5,06E-04 s!. A referéncia experimental foi de 5,00E-04 s~
I, O desempenho das simulagdes foi julgado satisfatorio, uma vez que o erro relativo foi de,
aproximadamente, 0,3 % para o Método I e 1% para o M¢étodo II, ambos considerados

aceitaveis.

No cenario de 100 rpm ambos os métodos forneceram valores de kz*a que nao se
aproximaram do valor experimental. Através de um comparativo com analises sem o uso de
defletores no dominio computacional pode-se observar que para esta rotagdo ambos os métodos
propostos obtiveram uma capacidade de transferéncia de oxigénio maior que na analise sem a
presenca dos defletores. Apesar dos valores de Az *a simuladores serem diferentes do valor de
referéncia, o experimental, notou-se na analise dos dados uma tendéncia desses valores
convergirem com um tempo de simulagcdo maior, com destaque para o Método Il nesta rotagao.
Esta formulagao apresentou uma melhor aproximacao ¢ o comportamento do coeficiente médio

de transferéncia de oxigénio tende a convergir para o valor de referéncia, o experimental.

No cenario de 200 rpm, simulacdo com alta velocidade angular, os dados obtidos
com a analise de ambos os métodos com defletores foram insatisfatérios uma vez que houve
relevante discrepancia entre os valores simulados e o dado experimental. Porém, a aplicacdo do
Método I na presenga de defletores apresentou maior capacidade de transferéncia de massa em
relagdo ao cenario onde os defletores estdo ausentes. J4 com a aplicagdo do Método II na
simulagdo sem defletores o valor de &z *a foi superior ao do cenario com defletores, indicando

que para a formulacdo de tal método ¢ dispensavel o uso do equipamento.

Assim, ¢ possivel afirmar que os modelos de transferéncia de oxigénio utilizando
os Métodos I e 11, para a rotagdo de 200 rpm, necessitam de um estudo mais amplo para serem
utilizados na predi¢do da transferéncia de oxigénio do ar ambiente para o meio liquido. Porém,
0 Método II para a rotagdo de 100 rpm se mostrou promissor uma vez que seus dados possuem
a tendéncia para convergir com dados obtidos experimentalmente. Em trés dos quatro cenarios

propostos para analise a capacidade de transferéncia de oxigénio, utilizando o equipamento
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defletor, foi substancialmente elevada, relevando a importancia deste equipamento nas

simulagdes.
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7. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Para continuidade deste trabalho ou como sugestdes para trabalhos realizados na

area, alguns aspectos sdo importantes e estdo devidamente listados abaixo. Sao eles:

Analisar o comportamento do kz*a de ambos os métodos em um tempo de simulagdo
maior, a fim de descartar de maneira definitiva os modelos que divergirem dos dados
experimentais. Além disso, comparar estas simulagdes com maior tempo com
simulagdes sem o equipamento defletor, a fim de comparar os cenarios em relagdo a
capacidade de transferéncia de oxigénio;

Incorporagdo do estudo e do modelo matematico referente ao consumo de oxigénio
promovido pela atividade microbiana;

Estudo da viabilidade da aplicagdo dos parametros ¢ modelos matematicos utilizados
neste trabalho em uma bacia de acracdo de uma estagao de tratamento de efluentes a fim

de simular e aperfei¢oar o mecanismo visando a otimizag¢ao do processo.
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