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RESUMO

Os reatores quimicos referidos como reatores tanques agitados continuos, também
conhecidos como reatores CSTR s&o equipamentos de grande importancia na
industria de transformacéo quimica que consiste, em propiciar condicées necessarias
para a conversdo de uma mistura de reagentes quimicos em um produto de valor
agregado. Um reator CSTR é composto por um tanque fisico onde séo inseridos um
Ou mais reagente sob a agitacdo. Essa agitacdo é realizada por um agitador ou
misturador de fluidos inserido dentro do tanque com o objetivo de proporcionar uma
maior conversao dos reagentes em produtos propiciando uma maior interatividade
entre os fluidos reacionais, consequentemente aumento a eficiéncia de conversao
final. No mercado ha diversos tipos de misturadores que utilizam impelidores que se
diferem basicamente em sua geometria dimensional. Cada geometria de impelidor é
indicado dependendo das propriedades fisico-quimicas do meio reacional que lhe é
exposto. O presente trabalho visou a otimizacdo geométrica do impelidor tipo hélice
inclinada com torcéo transversal obtendo ao final uma geometria 6tima que com as
mesmas condi¢cfes operacionais proporcionasse um maior grau de mistura no interior
do reator tanque, obtendo assim um processo de reagcdo com maior eficiéncia
utilizando a mesma poténcia de mistura do agitador mecanico. O estudo consistiu em
realizar uma variacdo paramétrica de uma geometria padréo escolhida e por meio das
técnicas de simulacdo computacional. Utilizando as teorias de fluidodinamica
computacional foi possivel realizar a andlise e comparacdo entre as geometrias
geradas utilizando como variavel de decisdo a homogeneizacdo da temperatura de
dois fluidos, além da comparacéo da eficiéncia de mistura tendo como referéncia a
mistura com auséncia do agitador: em uma primeira analise com 25 geometrias
geradas via variacao parameétrica, dos quais 3 com maior desempenho de mistura foi
realizado uma analise avaliando a conversao final da reacdo de acido-base. A reacao
utilizada para estudo foi de &cido sulftrico e hidroxido de sddio, formando sulfeto de
sédio e agua. A melhor configuracdo geométrica dos impelidores foi com inclinacdo e
torcéo 80 e 60° respectivamente.

Palavras-chaves: Reator CSTR, CFD, Misturador Mecanico, Otimizacéo
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INTRODUCAO

Os reatores CSTR sdo amplamente aplicados das industrias quimicas,
alimenticias, farmacéuticas e entre muitas outras, devido a capacidade de
proporcionar uma boa mistura, excelente eficiéncia na transferéncia de calor e de
massa e uma escala consideravel para a industria.

O processo de mistura em CSTR tem sido objeto de muitos estudos ao longo
dos anos, buscando principalmente a melhoria da eficiéncia da mistura com menos
gasto energético em um menor tempo, sendo capaz assim de aumentar a
produtividade nas industrias com um custo de producao menor, evitando desperdicios
energéticos e de matéria-prima nesse processo. E nesse aspecto as caracteristicas
dos agitadores e misturadores exercem grande influéncia na eficiéncia final de uma
mistura.

Um misturador ou agitador basicamente € composto de um rotor o qual fornece
energia em forma de poténcia para o processo de mistura; impelidor que sao laminas
acopladas a um eixo rotacional cuja geometria em movimento circulatorio propicia
agitacdo no meio que esta inserido.

Em um CSTR a agitacdo do fluido reacional € de grande importancia por prover
um aumento na taxa de transferéncia de calor e de massa entre reagente,
promovendo um aumento subsequente na conversao final.

Para investigacdo, o presente estudo utilizou as técnicas de fluidodinamica
computacional, que € capaz de resolver numericamente equacdes de fenbmenos de
transporte e de energia.

O progresso da fluidodindmica computacional (CFD - Computer Fluid
Dynamics) nos ultimos 20 anos proporcionou a engenharia uma importante ferramenta
no entendimento no escoamento em tanques agitados, devido principalmente ao
avanco das tecnologias e computadores que foram capazes se aprimorou a
velocidade de processamento e resolucéo dos calculos, o que antes representava um

grande obstaculo no uso de CFD em investiga¢gBes do género na engenharia.

O presente trabalho consiste em utilizar as ferramentas de CFD no estudo de
otimizacdo de impelidores em seu processo de mistura fluidica por meio de

simulagdes dos fendmenos envolvidos utilizando a metodologia de volumes finitos.
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1. OBJETIVOS

1.1 Geral

O objetivo geral deste trabalho visa a otimizacdo, via fluidodinamica
computacional, de pas de um misturador do tipo tanque agitado de escoamento

continuo aplicado em um reator do tipo CSTR.

1.2 Especificos

Os objetivos especificos sao:

1. Projetar um misturador tanque otimizado como mecanismo chave do
projeto;

2. Propor diferentes tipos de impelidores para implementar no processo de
mistura fluidica no misturador projetado;

3. Avaliar o processo de mistura para cada geometria de impelidor proposto
por meio de uma mistura de escoamentos que apresentam diferentes
temperaturas;

4. Analisar as 3 (trés) melhores geometrias de impelidores propostos em
um reator CSTR utilizando a conversdo de uma reacéo acido-base como

paréametro de deciséo.
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2. REVISAO DA LITERATURA

Nesta secdo € explorada de modo conceitual toda a base tedrica para
entendimento do estudo. Primeiramente, apresenta-se 0s conceitos de reatores
quimicos e da-se a introducéo as equacgdes que dao origem a todo o equacionamento
de projetos de reatores. Uma segunda parte € apresentado 0s conceitos de agitadores
e misturadores, 0s quais s&o componentes de suma importancia no presente estudo.
E uma ultima parte, uma breve introducéo as técnicas CFD e seus principais conceitos

e equacbes de governanca.

2.1 Reatores Quimicos

Um reator quimico conceitualmente é um recipiente que proporcione as
condicbes minimas necessarias para que uma reacao quimica ocorra de forma
efetiva. Industrialmente, um reator € definido como um equipamento ao qual
substancias reagentes se convertem em um produto de interesse de valor agregado
para o setor industrial, e neste sentido, existem uma gama de reatores especificos
para cada necessidade, ramo industrial, substancias utilizadas e entre outras
especificacdes. Assim, o projeto de reatores € de muita importancia pois € por meio
desse que reatores sao construidos, aperfeicoados e otimizados.

E dentre os principais parametros de projetos de reatores esta o balanco molar.

2.1.1 Balango Molar

Para realizar um balanco molar em um sistema é necessario especificar suas
fronteiras. O que esta envolvido por essas fronteiras chamamos de volume de controle
e € nesse volume que os balancos molares sdo aplicados para quaisquer substancia

de interesse.
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Volume
da Sistema

Figura 1. Volume de controle de um sistema
FONTE: Fogler (2009)

Realizando um balanco em um volume de controle quaisquer (Figura 1) para
uma espécie j, temos a equacao 1.

[Entrada] — [Saida] + [Geracdo] = [Acumulo]

o= F + Gy = —2 (1)

Onde, N; representa o numero de mols de j no sistema em um tempo t. Uma

vez considerando que todas as variaveis do sistema sao espacialmente uniformes em

todo o volume de controle, a velocidade de geragéo G; sera:

Considerando agora que G; varie com a posi¢ao dentro do volume de controle

i, temos a Equacéo 3.
i = 1AV 3)

Equacgdes similares séo escritas para um sistema composto por n volumes de

controle, assim podemos obter a velocidade de geracéo total.

N

N
i=1 i=1

2 1=



15

Agora, usando a Equacéo 4, e tomando um limite N tendendo ao infinito e a
variacdo de volume a zero, podemos assim usar a definicdo de integral e reescreve-

la da seguinte forma.

14

Substituindo a Equacéo 5 na Equacéo 1, tem-se a equacado geral do balanco
molar, a qual podemos desenvolver as principais equagdes de projetos para 0s mais
variados tipos de reatores quimicos, representado na Equacéo 6.

F, —F + jvr-dV = an; (6)
Jjo ] ]

1.1.2 Reatores com escoamento continuo

Fogler (2009) descreve os reatores de escoamento continuo como sendo
reatores que operam majoritariamente em regime estacionério, existindo 3 (trés)
derivagoes:

e Reator continuo de tanque agitado, o qual é foco deste trabalho.
e Reator com escoamento empistonado.

e Reator de leito fixo.

2.1.3 Reator Continuo de Tanque Agitado (CSTR)

O Reator Continuo de Tanque Agitado, também conhecido pela sigla CSTR, é
bastante utilizado em processamentos industriais para reacfes quimicas em fase
liquida. Esse tipo de reator, Fogler (2009) menciona, que pode ser considerado
perfeitamente misturado em regime permanente. Isto quer dizer que, as variaveis
como temperatura, velocidade de reacdo e concentragdo ndo variam com a posicao
dentro do reator e tdo pouco com o tempo. Assim a Equacédo 6 se transforma na
Equacéo 7.
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Figura 2. Reator continuo de tanque agitado
FONTE: Virtual Labs

v="2L2_1 @)

Ou em termo de concentracdo e vazao volumétrica (Equacao 8)

v, Ci, —vC;
y=22 J (8)

j
Podemos assim obter a taxa de reacdo de uma espécie pela Equacao 9.
V,Cip — VC

jo j
= 2 J° 9
T % ©

A avaliacdo de um reator CSTR se da também por meio de a conversao,
variavel que representa o quanto em concentracdo um reagente se converteu em
produtos, a exemplo (FOGLER, 2009).

Para entender melhor o conceito de conversdo baseou-se como modelo de
calculo uma reacdo envolvendo dois reagentes, A e B quaisquer. Considerando a
espécie A como reagente limitante da reacdo. A equacdo reacional geral é
apresentada na Equacéao 10.

aA+bB - cC+dD (10)

Onde a, b, c e d representam os coeficientes estequiométricos da reacao e A,

B, C e D as espécies envolvidas.
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Tomando A como base, pois € o0 que consideramos reagente limitante,

reescrevemos a reagao (Equacéo 10) na seguinte forma (Equacéo 11).

a

A+b

c d

Assim cada grandeza é expressa em mols por reagente de A.

A conversédo, como dita anteriormente pode ser representado pela Equacéo 12.

_ Molsreagidos de A 12
~ Mols alimentados de A (12)

A

Para reatores com escoamento continuo, X é dependente do volume do reator.
Considerando uma vazao molar de A constante em regime estacionario temos que A

esta reagindo no interior do reator seguindo a Equacéo 13.

Mols alimentados de A Mols reagido de A

F.o]. [X] = . 13
Faol- 1X] tempo Mols alimentados de A (13)
Assim,
Mols reagido de A
Fiol. [X] = 14
[Fpol- [X] oo (14)
Considerando o balanco de entrada, consumo e saida de A, tem-se:
Taxq rrllf)lar dedA ~ Taxa molc:ir che ~ [ Taxa molar de A .
que éa .Lmenta 0 consumo de = |que sai do sistema (15)
no sistema dentro do sistema
[Faol = [FaoX] = [F4] (16)

Rearranjando os termos da Equacgao 17, tem-se:

Fy =F4(1—X) (17)
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Para sistemas reacionais que se encontram na forma liquida, pode-se

considerar uma vazao volumeétrica constante, chega-se na Equacgéo 18.
F =Cv (18)

Onde, C; é a concentracdo molar e v a vazao volumetrica da espécie j.

Substituindo a Equacao 18 na Equacéo 17, tem-se:

C
x=1--2 (19)
Cao

E foi pela equacdo 19 que foi definida como parametro para determinar a
melhor configuracdo de impelidores em um reator CSTR considerando sua

capacidade de conversao final.

2.2 Agitacdo E Mistura

Conceitualmente, o processo de agitacéo refere-se ao movimento induzido de
um material em forma determinada, geralmente circulatorio, dentro de um recipiente;
essa matéria se caracteriza por se encontrar somente da forma homogénea.

O gue difere do processo de mistura do processo de agitacdo, € que 0 processo
de mistura é conceituado como um movimento aleatério de duas ou mais fases
inicialmente separadas; € uma operacdo unitaria empregada na industria quimica,
bioguimica, farmacéutica, petroguimica e alimenticia (FERNANDES, 2005). As
substancias a serem misturadas podem ser do tipo homogénea, que sdo substancias
misciveis, ou heterogénea, ndo-misciveis.

Entre as principais aplicagcdes destes processos estdo (JOAQUIM, 2008):

e Mistura de liquidos misciveis

e Dispersado de gases em liquidos

e Producao de emulsdes de soélidos em liquidos
e Mistura de dois ou mais solidos

e Auxilio na transferéncia de calor e massa

e Aceleracdo de reacdes quimicas

e Modificacéo de certas propriedades de alimentos
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E importante salientar que o processo de mistura n&o possui nenhum efeito de
conservacgao possuindo como fungéo Unica auxiliar algum processo ou fenémeno.

Para Fernandes (2005) o processo de mistura é altamente influenciado e
dependente das propriedades das substancias que ha a intencdo de misturar. Dentre
elas estéo a viscosidade, massa especifica e miscividade em liquidos e granulometria,
massa especifica, forma, aderéncia e molhabilidade em sdlidos.

Em relacéo ao processo de agitacéo, € realizado por equipamento conhecido
como agitador que possui um sistema acoplado geralmente a um tanque que possui
um conjunto cilindrico de laminas acopladas posicionadas verticalmente que é

responsavel pela acao de agitacdo em seu interior, conforme mostrado na Figura 3.

Motor

Redutor de Velocidade

Supeficie Liquida
Revestiment
| S— < Termopar
. i
Haste
Submersa Eixo
|
Chicana (\
pas %

Dreno

Figura 3. Esquema de um Agitador mecéanico
FONTE: IFBA

Em relacdo ao fluxo de escoamento que ocorre no interior do tanque devido a
acao dos impelidores podem ser observados na Figura 3, caracterizados como:
e Longitudinal: paralela ao eixo do agitador
¢ Rotacional: tangencial ao eixo do agitador

e Radial: perpendicular ao eixo do agitador
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Figura 4. Representacdo dos tipos de fluxo em um tanque agitado
FONTE: IFBA

A acdo de agitacdo se caracteriza pela producao de turbuléncia no interior do
tanque que proporciona uma movimentacdo do fluido a ser agitado. Essa turbuléncia
produz o que chama-se de vortice, produzido pela acdo da forca centrifuga que age
em um liquido em rotagdo devido a componente tangencial da velocidade do fluido. A
geracao desses vortices é tida como um fenbmeno indesejado nesse processo. I1sso
deve-se porque ocasiona uma regido de alta vibracdo no eixo do rotor do agitador,
além de, ocasionar uma regido de pobre mistura no interior do tanque (MANSHOOR,
2016).

Uma maneira de evitar esse fendmeno € deslocar o agitador, deixando-o fora
do centro do tanque (Figura 5) em tanques de pequeno porte, ou posiciona-lo na
horizontal (Figura 6) em tanques largos. Outra maneira eficaz de evitar vortices no
processo € a insercdo de chicanas ou defletores nas paredes internas do tanque; na
Figura 7 pode-se ver o efeito ocasionado ao adicionar chicanas, que criam obstrucdes
ao escoamento rotacional do fluido dificultando a formac&o de um vortice central sem

a necessidade de deslocamento do eixo do agitador e impelidores.

Figura 5. Tanque agitado com eixo central deslocado.
FONTE: IFBA
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Figura 6. Tanque agitado com agitador na horizontal.

FONTE:IFBA

Sem chicana

Figura 7. Representagéo do efeito da utilizagdo de chicanas em um tanque agitado.
FONTE: IFBA

Quando refere-se a um misturador, ndo se distancia muito do conceito de um
agitador. A diferenca esta nas substancias envolvidas, onde o agitador trabalha com
uma fase ja misturada ou homogénea incialmente, e o misturador trabalha com
substancias diferentes inicialmente separadas.

Misturadores de liquidos geralmente sao utilizados tanques como equipamento
recipiente assim como nos agitadores. A diferenca esta que ha a entrada de dois ou
mais substancias, que pode ocorrer de forma continua ou em batelada.

A selegéo do tipo de misturador nas industrias dependem intrinsicamente do
tipo e qualidade do material a ser misturado e da velocidade de operacdo necessaria
para atingir as especificacdes da mistura final desejada, visando sempre o menor
consumo de energia possivel.

Os agitadores de liquidos, como citado anteriormente, utiliza-se um tanque
como recipiente e assim com um agitador para a mesma fase, ha um acoplamento de
um eixo vertical com impelidores. Esses possuem caracteristicas geometrias que
auxiliam o desenvolvimento de fluxo turbulento no tanque que € o principal fendmeno
responsavel pelo processo eficaz de mistura, principalmente quando se refere a
liguidos misciveis.

No mercado h& uma grande variedade de impelidores desenvolvidos ao longo

dos anos em estudos de otimizacgdo visando uma mistura mais eficiente com o menor
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consumo de energia possivel. E dentre os principais tipos, estdo os impelidores do
tipo turbina aberta, pas radiais, ancora, ribbon, pitch blade, hélice naval e disco de

cowles, representados na Figura 8.

R- TURBINA ABERTA R- PAS RADIAIS R- ANCORA
RIBBON

A/R - HELICE NAVAL A/R - DISCO DE COWLES

A - PITCH BLADE

Figura 8. Tipos de impelidores
FONTE: QUALITAT INDUSTRIAL

Os impelidores do tipo pas radiais sdo laminas chatas e largas que medem
cerca de 50 a 75% do diametro do tanque e giram em torno de 20 a 150 rpm, como a
velocidade rotacgéo € relativamente baixa ndo h& necessidade de uso de chicanas para
amenizacdo de vortices centrais. E recomendado para uso em misturadores de
liquidos de baixa e média viscosidade (OLUFEMI, 2016).

Impelidores turbinas apresentam uma diversidade de laminas, podendo ser
retas, curvadas, inclinadas e ainda verticais, como mostrado na Figura 8. Se
caracterizam por atender a um amplo intervalo de valor de viscosidade, e
proporcionam altas forcas de cisalhamento desenvolvendo escoamento
completamente turbulentos e também utilizado em misturadores de liquidos de baixa
e média viscosidade.

O disco de cowles, tem uma velocidade de rotacdo na faixa de 1750 a 3500
rpm, muito utilizado em mistura de liquidos de baixa viscosidade na disperséo e
dissolucéo de solidos (OLUFEMI, 2016).

O agitador de Hélice opera a velocidade de rotacdo de 400 a 1500 rpm,

utilizados na industria para mistura de liquidos misciveis na diluicdo de solucdes
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concentradas e de sdlidos, e para aumentar a taxa de transferéncia de calor. Possui
de 1 a 5 laminas em sua composi¢ao.

Na Tabela 1, vé-se um resumo das principais vantagens e desvantagens dos
impelidores ja citados.

TABELA 1. Vantagens e Desvantagens dos principais impelidores.
Tipo de Misturador Vantagens Limitacdes

Agitador de pas Ocasiona um bom fluxo Fluxo perpendicular fraco,
radial, barato e de facil alto risco de formacéo de

construcao vortice

Agitador de multiplas pas  Fluxo em trés dire¢cfes Mais caro e requer maior

gasto energético

Agitador de Hélices Fluxo em trés direcGes Mais caro se comparado

ao agitador de pas

Agitador tipo turbina Excelente mistura E mais caro e possui

riscos de entupimento

As dimensdes tipicas de um misturador sdo mostradas na Figura 9, possui

cerca de 4 chicanas igualmente espacadas, e respeitando as seguintes relacoes:

w_1 (20)
D, 8

Distancia entre as chicanas e as paredes: 0,10 a 0,15J.

1 1

DLt =10 aﬁ (21)
D,
D= 0.3a0.5 (22)
q_ 1 (23)
D,
L (24)
D

1

3
_1 25
-=¢ (25)

2

3

(26)
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Figura 9. Representacdo das principais variaveis de projeto de um tanque agitado.
FONTE: IFBA

Para exercer acdo sobre uma mistura o agitador ou misturador precisa de uma

determinada quantidade de energia. E possivel calcular a poténcia necessaria

consumida em um agitador utilizando a Equacéo 29 e 30.

!
NRe

DZNp

Onde,

N’re: Numero de Reynolds do agitador
Da: diametro do agitador

N: Velocidade de rotacdo em rev/s

P: massa especifica do fluido em kg/m?3

u: viscosidade do fluido em kg/m.s

(29)
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P

= 30
pN3D3 (30)

Np

Onde,
Np: Numero de poténcia

P: Poténcia em J/s ou W

Com esses dois numeros adimensionais, N're e Np, utilizamos o diagrama
(Figura 9) para encontrar por exemplo, qual o melhor tipo de agitador, ou ainda, com
um tipo de agitar encontrar com a poténcia necesséria ou qualquer uma das variaveis

relacionadas anteriormente, como Diametro do agitador.

100

W R S

AP O R U I I K0 N N 6 P O R OY!
2 4 10 2 4 1022 4 103 2 4 ]042 4 10°
D’ Np
U

Figura 10. Grafico utilizado no projeto de tanques agitados e misturadores
FONTE: IFBA

NRC=

As curvas da Figura 10 representam o tipo de agitador e suas caracteristicas.
Séao elas:
e Curva 1: Turbina de 6 laminas planas; Da/W = 5; com 4 defletores cada
um com Dt/J = 12;
e Curva 2: Turbina aberta com 6 laminas planas; Da/W = 8; com 4

defletores cada um com Dt/J = 12;



26

e Curva 3: Turbina aberta com 6 laminas a 45”; Da/W = 8; COM 4
defletores cada um com Dt/J = 12;
e Curva 4: Propulsor; inclinacdo 2Da com 4 defletores com Dt/J = 10;

e Curva 5: Propulsor; Inclinagdo Da, com 4 defletores com Dt/J = 10;

O calculo do tempo de mistura necesséria para liquidos misciveis € possivel

obté-lo pela Equacao 31.

£ = (DD VoD,
t— T Hl/th3/2

(3D

Onde,
Tt € o tempo de mistura em segundos.

Para N'e>1000, ft € aproximadamente constante, entdo ttN?3 é constante.

Para este trabalho, escolheu-se para o estudo de otimizacao os impelidores do
tipo pas radiais e pitch blade pela facilidade de construcdo e coma finalidade de
utilizar um misturado em reator do tipo CSTR que utiliza fluidos de baixa e média
viscosidades. O estudo visou encontrar um impelidor misto entre esses dois tipos de

geometria.

2.3 Fluidodinamica Computacional (CFD)

Os aspectos fisicos de um escoamento, e as suas propriedades, séo regidas
por 3 (trés) principios: conservacdo de massa, conservacdo de movimento e a
conservacdo de energia (WENDT, 2009). Segundo o autor, esses principios sao
expressos em expressées matematicas que sdo basicamente equacdes diferenciais
parciais. A fluidodindmica computacional (CFD — Computational Fluid Dynamics) &
uma ferramenta que resolve numericamente essas equacoes, utilizando avanco de
tempo e espaco resultando de uma descrigao qualitativa e quantitativa do escoamento
fluidico de interesse.

O estudo de CFD vem sendo aplicado em diversas areas da engenharia, como

exemplo, o estudo de projeto de tubos submarinos e risers para prever os esforgos
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hidrodinAmicos devido as condi¢des externas, correnteza maritima e ondas do mar
(SAITO, 2014).

Em resumo, CFD é uma analise de sistemas de equacdes diferenciais parciais
gue envolvem problemas de escoamentos de fluidos, transferéncia de calor e outros
processos com a finalidade de obter solugbes para a determinacdo de pressdes,
velocidades e temperatura com o auxilio de métodos computacionais (JOAQUIM
Jr.,2008).

Na literatura, Maitelli (2010) relaciona os 3 (trés) principais métodos numéricos
que sao utilizados pela técnica CFD, sao eles:

. Método das Diferencas Finitas € o método mais antigo utilizado;

o Método de Elementos Finitos: permite o tratamento de geometrias
complexas, utilizado na resolucdo de problemas de elasticidade e deformacédo de
estruturas mecanicas;

. Método dos Volumes Finitos: trata-se de solu¢des aproximadas por meio
dos balancos de conservacdo em um volume elementar, que ao contrario dos demais
meétodos que trabalham com pontos elementares.

Independentemente do método utilizado, o estudo de CFD se divide em trés
principais etapas: pré-processamento, resolucdo e o pos-processamento.

O pré-processamento € a definicdo das entradas da solucdo: geometria da
regido de interesse (dominio computacional) que representa os limites fisicos da
analise; Malha computacional, divisdo da regido de anélise em subdominios (volumes
elementares); definicdo dos fen6menos a serem considerados; as propriedades dos
fluidos e materiais inclusos na analise; e as condicbes de contorno apropriadas.
Também nesta etapa séo definidos os parametros de simulacéo: precisao, tempo de
execugcdo maximo, numero de interagées e entre outros (MAITELLI, 2010).

A solucdo, também chamada de solver, depende das escolhas do usuario
durante a etapa anterior. Em softwares comerciais essa etapa é automatizada e
extremamente interativa. Basicamente, a precisao do solver depende intrinsicamente
da malha de volumes elementares utilizado, quando maior o nimero de elementos
dessa malha, maior a precisédo; porém quanto maior o numero de elementos maior
sera o esforco computacional aumentando consideravelmente o tempo de
processamento (MAITELLI, 2010). Estudos precisam ser realizados para encontrar
um equilibrio entre a precisdo requeridos dos resultados com a malha a ser

considerada e o tempo disponivel de processamento.
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Segundo Maitelli (2010) a solugdo é a etapa onde ocorre a integracdo da
resolucdo obtida pelo solver em cada elemento da malha. Essas integragbes sao
convertidas em equac0des algébricas e resolvidas em modo interativo.

O poés-processamento é a etapa que o0s resultados sdo apresentados ao
usuario através de uma interface gréfica e caracterizando todo o dominio de andlise
baseado nas respostas numéricas. Essa apresentacdo € realizada por meio do
desenho vetorial de linhas de corrente, linhas de contorno, vetores e a plotagem de
gréaficos referente as variaveis de interesse (MAITELLI, 2010).

Para analises fluidodindmicas, em especial neste trabalho, o método de
resolucao aplicado pelo software Ansys (CFX) é o método dos volumes finitos.

O método de volumes finitos é descrito por Patankar (1980), elaborado para a
resolucdo numérica de uma equacdo diferencial geral de transporte de uma

propriedade ¢ que segue a forma apresentada na Equacao (32).

0(p9)
ot

+V.(pv) — V. (V) —S = 0 (32)

Onde ¢ € a grandeza conservada, I' é o coeficiente de difusidade desta
grandeza e S é o termo de geracao.

No caso simplificado em que ¢ é igual a 1 e S igual a zero, tem-se a equacao
da conservacao de massa (equacéo da continuidade) mostrada na Equacéo (33) em

coordenadas cartesianas.

ap 0 0 0
9 , (pu) N (pv) N (pw) _
Jat d0x dy 0z

0 (33)

Para as equacdes da conservacdo do movimento, ¢ € igual a velocidade e 0 S
representa o gradiente de presséo e as forcas de corpo. Maliska (2004) pela Tabela 2
fornece os valores das trés componentes de velocidades em coordenadas cartesianas

e seus valores de S, onde I reapresenta a viscosidade dinamica.
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TABELA 2. Reacao das equac¢fes da conservacdo do movimento tridimensional
Equacéo de

~ Propriedade Difusidade
conservacao de

Termo fonte S

movimento em ¢ r
B+6<6u 2V>+6(6u)
X U * T ox \Hox 3V dy Hox
H a< 6u> oP
oz \Mox) ~ ox
6( Ju 2 0 ou
y T oy \Fay "3 v) 7(”@)
Y v W L2 ( 6u> P
2z\Hay) " 8y
B d < ou 2 N d ou
2Tz \Foz " 3H 'v> 67(“&)
z w H L2 ( 6u> P
ox M(’)Z 0z

.FONTE:

Onde p é a densidade do fluido, t € o tempo, (X,y,z) sdo as coordenadas
cartesianas e (u, v, w) sdo os componentes do vetor velocidade correspondente as
suas coordenadas direcionais, X, y e z, respectivamente.

As condi¢des de contorno no estudo em CFD sé&o de grande importancia para
gue a solucdo numérica se aproxima da solucéo real fisica. Essas condi¢cdes implicam
nas interagdes tanto com eventos internos de escoamento, quanto suas interacdes
com o meio externo e suas vizinhancas. Na pratica CFD, essas condicfes sao
determinadas pela argumentacao fisica ou por simulacées anteriores (JOAQUIM
Jr.,2008).

Os escoamentos podem ser classificados em relacdo ao tipo de movimento e
velocidade de suas particulas. Quando esse movimento é descrito por particulas que
se movimentam de forma ordenada em camadas de trajetérias distintas, € dito que é
se trata de um escoamento laminar. O escoamento turbulento, € aquele onde as
particulas se misturam sem dificuldade e rapidamente de forma aleatéria (FOX;
McDONALD; PRICHARD, 2006). O tipo de escoamento esta relacionado pelo numero
adimensional Reynolds, que representa a relacao entre as forcas inerciais e as forcas
viscosas em determinado volume de controle (Equacéo 34). Para valores baixos em
tubulacdes (menores que 2000) o escoamento é classificado como laminar; e para

nameros elevados (maiores que 4000) o escoamento passa a ser turbulento.
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Re = — (34)

Escoamentos laminares sao perfeitamente descritos pela equacédo da
conservacao de massa, e pelas equacoes de quantidade de movimento. A Figura 11

ilustra o comportamento da velocidade unidimensional em um ponto do sistema.

i N

»
t

Figura 11. Comportamento da velocidade unidimensional em um dado ponto do sistema.

Escoamentos turbulentos, grande parte dos problemas de engenharia, devido
a sua natureza aleatéria caracteriza um estado transiente (variante com o tempo), o
que impossibilita simulacbes baseadas nas simples equacfes de conservagao de
massa e de movimento. Para esse tipo de andlise, os vetores de velocidade
tridimensional (u, v e w) sdo decomposta em valores estacionarios médios (u, v, w),

denominados de médias temporais, de modo que:

u=u+1u (35)
v=v'+7v (36)
w=w'+w (37)

Onde as flutuagdes u’, v’ e w’ sdo relacionadas com o tempo (t). Para isto se
tornar possivel, o escoamento é caracterizado por meio de suas propriedades médias.
Assim, em fluxo turbulento, a equacéo da continuidade para um fluido incompressivel
sera (VERSTEEG; MALALASEKER, 1995):
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ap _

Onde, V representa o vetor resultante das velocidades médias temporais.
Bird, Stewart e Lighrfoot (2004) descrevem pela Equacgéo (39) o transporte de
movimento associados as flutuagbes turbulentas considerando um fluido

incompressivel e newtoniano.

d(pV)
ot

+V.(pVV) = -Vp— [V.(T" +T9)] + Sy (39)

O tensor 7V representa o fluxo viscoso do momento e é descrito pela Equacéo
(40).

= —u (224 20 (40)
ty =K ax] axi

Onde i e j sdo indices que representam os vetores unitarios das direcdes X,y e z.

Um modelo de turbuléncia € um procedimento computacional que objetiva
aproximar as equacodes de escoamento. Segundo Vesteeg e Malalasera (1995), os
modelos de turbuléncia a serem utilizados precisam ter aplicabilidade, preciséo, facil
aplicacao e econdmicos aos procedimentos de simulacéo.

Os modelos de turbuléncias sao divididos em duas categorias: 0s classicos e
as equacdes de espaco filtrado (VERSTEEG; MALALASEKERA, 1995). Dos modelos
classicos, existem dois que serviram de base para a resolucdo de problemas
fluidodinamicos em CFD: o modelo de comprimento de Prandtl e 0 k — ¢.

Os modelos k — e sao conhecidos pela confiabilidade as aplicacbes que
envolvem dominios fechados, por envolverem solucfes da energia cinética turbulenta
(k) e a taxa de dissipacéo (¢). Este modelo prediz que ha uma analogia entre a agéo
das tensfes viscosas e as tensbes de Reynolds, e a existéncia de um termo
denominado viscosidade turbulenta (u;) calculada por uma fungdo com o parametro k

e &, expressa pela Equacéo (41).
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k2
Uy = up? (41)

Para calcular o parametro k (cinética turbulenta) e o ¢ (taxa de dissipacao) usa-
se as Equacdes (42) e (43). Ao lado esquerdo dessas equagOes estdo a variacao
temporal e o transporte convectivo. Ao lado direito, os termos difusivos.

[a(';;tk + V. (ka)] =V. [(u + g—;Vk)] + P, — pe (42)

[aai +V. (st)] v. [(u +— Vs)] 4+ —(Co Py — Cepp) (43)

Pk representa a taxa de geragao de energia cinética e é calculada pela Equacao
(44).

_ 2 _ _
Py = u V. (VW + VT — §VV(3ytv. V + pk) (44)

As constantes que sdo mostradas nas Equacdes (42), (43) e (44) séo

caracteristicas do modelo e sdo mostradas na Tabela 3 (MAITELLI, 2010).

TABELA 3. Valores das constantes utilizadas nas equacdes de calculo dos parametros k
(energia cinética) e ¢ (taca de dissipacgao).

Constante Valor
Cu 0,09
Cqe 1,44
C., 1,92
Ok 1,0
O 1,3

FONTE: Maliska (2004)

Para este trabalho foi escolhido o modelo de turbuléncia k — ¢ pelas vantagens

gue ele apresenta ao desenvolvimento das simulagdes.
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Outro aspecto de grande importancia e discussédo na literatura é a discretizacao
dos modelos, isto €, a geracdo das malhas computacionais. Uma malha
computacional é definida por Maitelli (2010) como um conjunto finito de elementos,
formados por nds, pelos quais as informacdes sdo transmitidas. O autor acrescenta
que, guanto maior o numero desses pontos maior sera a aproximacdo com a
realidade. Neste aspecto, volumes de controle consiste em n@s, arestas e planos que
definem a sua forma e fronteiras onde as variaveis da solucédo sao armazenadas.

O método de volumes finitos recorre a integracdo da Equacéo (34). Esta € a
principal caracteristica do método e a diferenciacdo das demais técnicas de CFD. A
integracdo resultara, tridimensionalmente, na Equacdo (45). Ao lado esquerdo, 0s

termos convectivos, e a direita, os termos difusivos.

f 0Pk 1y 4 f V. (p@V)dV = j V. (TV@)dV + j SpdV (45)
vc at vCc vc

149

Apos realizada a integracdo em todos os elementos do volume de controle, 0s
resultados sdo dispostos em um sistema acoplado de equacbes algébricas
linearizadas. Esse sistema interliga todas os pontos da malha computacional e é
responsavel pela passagem de informacao entre si (MALISKA, 2004). Este sistema
segue a Equacéao (46).

[A]{9} = {b} (46)

Onde {@} é o vetor da variavel a ser calculada, {b} € o vetor dos termos fontes
associadas e, os elementos da matriz [A] serdo os coeficientes da equacgéao, funcao
da geometria, da conveccao e de outros processos como difusdo, conducédo térmica
e turbuléncia (MAITELLI, 2010). Essa equacao pode ser resolvida iterativamente,
iniciando com uma solucdo aproximada ou previamente imposta.

As malhas computacionais possuem duas principais classes: estruturadas
(hexaédricas) e as nao estruturadas (tetraédricas).

As malhas estruturadas apresentam uma distribuicdo espacial regular de seus
nds. Normalmente utilizados em geometrias simples. Nesse tipo de malha, os

elementos possuem o0 mesmo numero de vizinhos. Segundo Maliska (2004), este tipo
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de discretizacdo se torna muito vantajosa devido a regra de ordenagéo dos elementos
simplifica as rotinas computacionais.

As malhas nédo estruturadas ndo exibem uma regularidade na distribuicdo de
seus nos. Com elas € possivel tornar mais facil a discretizacdo de geometrias mais
complexas. Segundo Maliska (2004) esse tipo de malha € mais versatil, pois cria-se
facilmente adaptacdes de contorno e curvaturas, refino em regiées especificas do
dominio. Porém, os algoritmos de resolucdo sdo mais complexos, 0 que requer um
tempo maior de solucéo.

E possivel comparar as duas classes de discretizacdo na Figuras 12a e 12b.
Nelas pode-se observar claramente a diferenca de sua estruturagao.

(a) (b)

Figura 12. Malhas computacionais. (a) Malha ndo-estruturada, (b) Malha estruturada
FONTE: Maliska (2004)

Como descrito anteriormente, a aplicacao de CFD é de uma grande variedade
em muitos problemas de engenharia. A aplicacdo dessa ferramenta neste trabalho se
deu em 2 (dois) momentos no desenvolvimento proposto:

I. Simulagdo do processo de mistura do misturador em si, analisando a
capacidade de mistura de um fluido com temperaturas distintas, variando apenas a
geometria dos impelidores.

il. Na escolha dos 3 (trés) modelos de impelidores que apresentaram maior
desempenho na etapa anterior para simulacdo da reacdo quimica em termo de

conversao, obteve-se assim um modelo Unico ideal objetivado por esse estudo.



3. METODOLOGIA

Este trabalho consiste em um estudo de carater exploratério da otimizacao do
processo de mistura de um reator de escoamento continuo de tanque agitado, CSTR
por meio da otimizac&o paramétrica da geometria dos impelidores do agitador interno.
Para tal finalidade, seguiu-se uma metodologia de simples execuc¢do avaliando os
principais parametros operacionais do reator e dos fendmenos que ali ocorrem. Tal
metodologia € apresentada a seguir.

3.1 PROPOSTA DE REATOR CSTR

O ponto chave do mecanismo de mistura, além do agitador interno, € o tanque
reator que deve proporcionar volume e espaco suficiente para que ocorra a reagao
com conversdo maxima possivel. O reator CSTR que foi proposto € mostrado na
Figura 13, 14 e 15 desenhado computacionalmente em um software CAD chamado

Design Modeler®.

Figura 13. Reator proposto com visdo isomeétrica.
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Figura 14. Reator proposto com visdo superior

Figura 15. Reator proposto com viséo lateral

O Reator proposto possui um didametro de 1m, altura de 1,2m, a base é
arredondada com um raio 0,3m para evitar regides de estagnacdo posteriormente.
Possui também duas entradas superiores localizadas uma oposta a outra possuindo
didametro de 0,1m. Ao centro é localizado o rotor juntamente com o conjunto de
impelidores, estes que sdo o foco do estudo de otimizacéo.
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3.2 ESTUDO DE OTIMIZACAO PARAMETRICA

Uma vez com o reator tanque proposto, realizou-se entdo o estudo de
otimizacao dos impelidores de mistura com o objetivo de encontra uma geometria que

seja a mais eficiente em termos de agitacao e mistura.
3.2.1 Parametros de otimizacao dos impelidores
Partindo de um modelo inicial de impelidor (Figura 16) definiu-se dois principais

parametros de otimizacdo: Angulo de inclinacdo (Ai) e Angulo de tor¢éo (At) (Figura
17 e 18).

Figura 16. Geometria do impelidor inicial do estudo em visédo isométrica.

Figura 17. Eixo da geometria do impelidor que representa o angulo de tor¢do em
cada lamina.
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Figura 18. Eixo da geometria do impelidor que representa o angulo de inclinagdo em

cada lamina em relacéo a sua base.

Ambos os angulos, tanto de inclinagdo quanto o de tor¢ao foram variados em
intervalos de 20°. Assim obtém-se um numero de 25 geometrias distintas. As

combinac¢des desses valores sdo mostradas na Tabela 4.

TABELA 4. Valores de angulo de inclinacéo e tor¢do utilizados no estudo para a geracao das
25 geometrias.

# Geometria Angulo de Inclinacdo Ai (°)  Angulo de torgdo At (°)
1 0 0
2 0 20
3 0 40
4 0 60
5 0 80
6 20 0
7 20 20
8 20 40
9 20 60
10 20 80
11 40 0
12 40 20
13 40 40
14 40 60
15 40 80
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17 60 20
18 60 40
19 60 60
20 60 80
21 80 0
22 80 20
23 80 40
24 80 60
25 80 80

As geometrias representadas na Tabela 3 podem ser visualizadas

espacialmente na Figura 19 a sequir.

Figura 19. Geometrias geradas analisando as variacdes de angulos de inclinacdo
(horizontal) e angulos de torgdo (vertical)

3.2.2 Parametro de decisdo do melhor misturador

Para selecionar as trés geometrias que propiciasse a melhor mistura, realizou-

se simulagfes utilizando técnicas de fluidodinAmica computacional misturando um
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mesmo fluido com temperaturas diferentes. Ao final, quem apresentasse a
temperatura mais préxima da temperatura de mistura perfeita seriam os melhores
misturadores.

Por meio do balanco de massa e energia chegou-se a equacéao 47.

msaidaTsaida = +mentrada1T1 + mentradaZTZ (47)

Nas simulag¢des foi utilizado agua como fluido, com vaz&o massica de 1kh/s em
cada entrada e saida com 2kg/s. Assim a Equacdo 48 se simplifica na seguinte

equacao.

T, +T,
Tsaida = 2 (48)

Para a entrada 1, a temperatura utilizada foi 300K e a entrada 2 foi de 250K.
Assim pela equacdo 48, a temperatura ideal de mistura é de 275K. Os trés
misturadores que se aproximarem desta temperatura, sd0 0S que apresentaram

melhor capacidade de mistura se aproximando do modelo ideal.

3.2.3 Analise dos misturadores aplicado a uma rea¢ao quimica

A geometria do reator segue o0 mesmo apresentado para as analises dos
misturadores: duas entradas contendo dois reagentes e uma saida, sob agitacao das
3 (trés) melhores geometrias de impelidores provindo do estudo anterior.

A reacéo foco do estudo é mostrada na Equacdo 49. E uma reacéo de acido-
base que tem como produto um sal em diluicdo. Usando como reagente acido o 4cido
sulftrico e a base hidroxido de sodio, e como produto sulfeto de sédio em solucéo

aquosa.
H,S0, + 2NaOH - Na,SO, + 2H,0 (49)
Esta reacdo se caracteriza por ser exotérmica, ou seja, h4 geragdo de calor

durante o processo reacional. O calor de reacao, segundo Atkins (2011) é de 460Kj/kg
do 4cido em dilui¢éo.
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Assumiu-se para este estudo, escoamento completamente turbulento para

obter um significante efeito sobre a taxa de reagéo.

Simplificando a equacéo 49 em termos de variaveis, tem-se a Equacéo 50.

A+B - C

(50)

Em resumo, reagente A e B s&o injetados no reator por duas entradas. Cada

uma com um fluxo massico de 4kg/s separadamente na entrada 1 e na entrada 2 do

reator tanque. Ao longo do reator A e B sdo convertidos em um produto C, que

juntamente sai do reator com A e B que néo reagiram.

Também através de um estudo de CFD com modelo reacional, obteve-se para

os trés modelos a converséo final da reagéo e assim a melhor geometria de impelidor

para estas condicoes.

As propriedades do &cido sulfurico, hidréxido de sddio e do sulfeto de sédio sdo

mostradas nas Tabelas 5, 6 e 7 respectivamente.

TABELA 5. Propriedades Fisicas do acido sulfurico.

Propriedade Valor
Massa molar 19,517 kg kmol*?
Densidade 1078 kg m

Calor especifico

4190 J kg1 K1

Viscosidade Dinamica

0,001 kg mts?

Condutividade térmica

0,6 WmlK1

TABELA 6. Propriedades Fisicas do hidréxido de sodio.

Propriedade Valor
Massa molar 18,292 kg kmol*?
Densidade 1029 kg m3

Calor especifico

4190 J kg1 K1

Viscosidade Dinamica

0,001 kg mts?

Condutividade térmica

0,6 WmlK1
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TABELA 7. Propriedade fisicas do sulfeto de sédio.

Propriedade Valor

Massa molar 18,600 kg kmol*
Densidade 1031 kg m
Calor especifico 4190 J kgt K1
Viscosidade Dinamica 0,001 kg mts?
Condutividade térmica 0,6 Wm1tK?

3.3ESTUDO DE OTIMIZACAO VIA CFD

O estudo de fluidodinAmica computacional foi inteiramente desenvolvido no

software Ansys® com a sua ferramenta CFX. As geometrias do modelo serdo criadas

e projetas pelo CAD (Computational Aided Design) Design Modeler. A malha

computacional, bem como suas analises em qualidade, foram criadas pelo gerador de

malha no préprio CFX, técnicas de refino e tamanho de elementos foram aplicados.

Em tempo de solucéo, foi realizado alguns testes de convergéncia para garantir

a qualidade e confiabilidade dos resultados, séo eles:

Teste de convergéncia numérico: Foi imposto uma tolerancia de erro residual
numérico das equacdes resolvidas pelo simulador de 104

Teste de conservacdo de massa: deve-se criar uma expressdo em tempo de
execucao que plote em um gréfico a diferenca de fluxo massico das entradas
e saidas. A simulacéo é considerada convergida quando esse valor atinge zero
e assim permanece.

Teste de convergéncia da fisica: Foi inserido em algum ponto do dominio do
fluido um ponto de monitoramento de alguma variavel de interesse. Em tempo
de solucdo, esse ponto sera plotado em relacdo ao numero de interacdes. O
modelo foi considerado convergido quando esse valor se manter constante.
Teste de independéncia de malha: E extremante recomendavel que, os
resultados ndo tenham dependéncia dos tamanhos de seus elementos,
obtendo maios similaridade com a realidade. S&o realizados diversas
simulagdes, e cada uma é realizado um refinamento da malha diminuindo os
tamanhos dos elementos. Ao final de cada simulagdo € observado algum

resultado em alguma area do dominio. E dito que o modelo é independente da
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malha quando esse resultado néo varia significativamente com o numero de

elementos. E possivel observar essa independéncia de malha por meio de um

gréafico relacionando o resultado observado e o numero de elementos.

Ainda com o Ansys, serdo realizadas as técnicas de pds processamento, se
utilizando do modelo tridimensional para gerar as linhas de corrente, as superficies de
contorno em varios planos aplicados na geometria e a plotagem de vetores. Todos 0s
casos as variaveis de interesse serdo a velocidade, a pressdo, e principalmente
temperatura. E possivel também analisar as regides de turbuléncia do escoamento.

O modelo de turbuléncia escolhido para as andlises foi o modelo k-E, que € o
modelo mais indicado para simulagcbes com escoamento turbulento que af

gradientes de presséao e temperatura (MALISKA, 2004)
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1 ESTUDO CFD

Apés terminado o processo de parametrizacdo das geometrias dos impelidores
foram geradas as geometrias aqui ja mostradas (Figura 49). Seguiu-se entdo com 0s
estudos em CFD.

Como parte da garantia da confiabilidade dos resultados, um estudo de
convergéncia de malha computacional se fez necessaria. Este estudo consistiu em
iniciar as analises com uma malha bem simplificada com uma pobre qualidade,
realizando a simulacéo de interesse e em seguida realizando diversos refinamentos e
melhorias até que, os resultados provindos da simulagdo CFD nao variem com o
namero total de volumes de controle.

Partiu-se entdo da malha mostrada na Figura 20. Nota-se a pobre qualidade
dos elementos, bem distorcidos e irregulares. Tais caracteristicas dificultam a
convergéncia numérica das equacfes de transporte resolvidas pelo software, em

outras palavras, colocam a prova os resultados finais.

Figura 20. Malha computacional inicial
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Realizando refinamentos estratégicos nas paredes e imputando tamanhos de
elementos menores ao processador de malha, obtém-se uma malha com superior

qgualidade em elementos, Figura 21.

Figura 21. Malha computacional com refinamentos

Optou-se por permanecer com as malhas tetraédricas, apesar das
desvantagens em relacéo as tetraédricas, devido a facilidade de geracéo, e, uma vez
com o estudo de independéncia de malha junto com o acompanhamento da
convergéncia numérica e fisica garantem resultados satisfatorios.

Na Figura 22 é mostrado o estudo de independéncia de malha. E possivel
concluir que para malhas acima de 1.500.000 os resultados (temperatura de saida)
deixa de variar e torna-se constante, garantindo assim que os resultados sao
independentes do tamanho do volume de controle, evitando assim o uso de malhas
excessivamente refinadas que requerem esforco computacional desnecesséario e

otimiza o tempo de processamento das simulagoes.
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Figura 22. Grafico das simula¢des dos testes de independéncia de malha.

4.2 SIMULACOES DO MISTURADOR

Prosseguiu-se entdo com a metodologia. Com as geometrias CAD prontas e as
malhas computacionais devidamente geradas, passou-se a execucao das
simulacdes.

Para cada geometria gerada foi realizada uma simulacdo com uma velocidade
de rotacdo 20 rpm, e ao final obtido a temperatura de saida da mistura. Os resultados
sdo mostrados na Tabela 8 com as configuracdes e os resultados obtidos pelo CFX

na saida do misturador.

TABELA 8. Resultado final das simulacdes CFD de todas as 25 geometrias geradas.

# Geometria Angul~o de Ang~ulo de Temperatura

Inclinacéo Ai (°) torcdo At (°) Saida (K)
. 0 0 275,070
2 0 20 275,058
3 0 40 275,037
4 0 60 275,066
> 0 80 275,052
6 20 0 275,078
! 20 20 275,064




47

8 20 40 275,047
9 20 60 275,030
10 20 80 275,064
11 40 0 275,038
12 40 20 275,034
13 40 40 275,040
14 40 60 275,052
15 40 80 275,052
16 60 0 275,038
17 60 20 275,064
18 60 40 275,036
19 60 60 275,019
20 60 80 275,012
21 80 0 275,056
22 80 20 275,058
23 80 40 275,043
24 80 60 275,050
25 80 80 275,037

Com os resultados mostrados na Tabela 8, selecionou-se as 3 (trés) geometrias

gue apresentaram os melhores resultados, que foram as geometrias 19,24 e 12.

Entdo, as geometrias 9, 19 e 20 (Figuras 23, 24 e 25) foram analisadas com

mais aprofundamento ndo mais em termos de um misturador simples agitado, mas

sim em termos de um reator CSTR, que ve-se na préxima sessao.

Figura 23. Geometria tida como uma das trés melhores configuragdes geométricas que

apresentarem melhor desempenho de mistura (Ai = 60° e At = 60°)
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Figura 24. Geometria tida como uma das trés melhores configuragdes geométricas que
apresentarem melhor desempenho de mistura (Ai = 80° e At = 60°)

Figura 25. Geometria tida como uma das trés melhores configuragdes geométricas que
apresentarem melhor desempenho de mistura (Ai = 40° e At = 20)

Para fins de validacdo com um modelo sem agitacéo, foi simulado também a
mistura no tanque sem o agitador. Obteve-se como temperatura final o valor de 272,69
K. Isto demostra que a inclusao de um agitador sim, e de forma eficiente, auxilia no
processo de mistura. Pode-se perceber pela Figura 26 e 27 a velocidade no interior
do misturados héa regibes de estagnagédo apesar da agitacdo. Pode-se ver também,
regibes de alta recirculacdo de fluido pela plotagem dos vetores de velocidade. E
afirma-se a importancia dos estudos de CFD nestes tipos de analise, uma vez que
pode-se investigar o escoamento de forma detalhada em cada ponto do equipamento

de mistura,
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Figura 27. Plotagem dos vetores de velocidade no interior do misturador.

4.3 ANALISES CFD EM CSTR

Utilizou-se a mesma geometria de tanque do estudo interior, e com 0s
impelidores 9, 19 e 20, aplicado na reacado de interesse ja descrito anteriormente. As
condicdes de operacéo estao descritas na Tabela 9. Implementando no software CFX

a equacao da conversédo, obtemos os resultados mostrados na Tabela 10.
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TABELA 9. Condi¢bes de operacdo do Reator

Componente Valor
Reator CSTR, adiabatico
Acido Sulftrico
Entrada 1 Concentracao Inicial: 0,155 [mol m”-3]

Vazdo méssica: 4kg/s
Hidréxido de Sdédio

Entrada 2 Concentracao Inicial: 0,167 [mol m”-3]

Vazao massica: 4kg/s

Saida Pressdo Atmosférica

TABELA 10. Resultado da conversao final do acido sulfdrico na saida do reator CSTR.

# Geometria Converséo do Acido Sulfarico
19 96,69%
24 96,76%
12 96,43%

Como conclusdo, chegou-se que a geometria 24 apresentou um grau de
conversdo maior que as outras geometrias em estudo. Em resumo, sua configuragéo
geométrica € a que melhor auxilia no processo de mistura e aumenta a conversao no

reator quando comparado as demais geometrias.
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Figura 28. Plotagem da fragdo méssica do acido sulfurico no interior do reator.

Simulou-se também para fins de validacdo da acdo do misturador na conversao
dos reagentes em produtos o reator CSTR sem agitacdo. Assim chegou-se em uma
conversdo de 79,87%. Assim conclui-se também, como esperado, que a acdo de
agitacdo em um reator CSTR aumenta o grau de conversao.

Pela Figura 28, vé-se como se da a converséo do &cido sulfurico no interior do
reator. Na Figura 29 pode-se ver plotagem da concentracdo do acido sulfuricos em
varios planos, e nota-se que a maior conversao do acido sulflrico se da nas regides

proximo as paredes do reator.

acid.Mass Concentration [kg m?-3]
Contour 7

Figura 29. Plotagem multi-planar da concentragéo do acido sulfurico no interior do reator.



5. CONCLUSAO

Como resultado do estudo aqui apresentado, chegou-se em uma geometria
ideal de mistura, das 25 geradas via software de desenho em computador, o qual foi
realizado um estudo de fluidodinamica utilizando a metodologia dos volumes finitos.

A metodologia de estudo se mostrou muito eficaz na escolha das melhores
geometrias com as condi¢cfes analisadas, utilizando de variaveis de saida do processo
de mistura e reacional de facil obtenc¢éo via software CFD em seu pds-processamento.

Os estudos de confiabilidade numérica apresentados garantiram ao estudo
uma maior garantia da acuracidade dos resultados finais. Entre eles, o estudo de
convergéncia numérica com um erro residual global de 10, estudo de conservagéo
de massa do sistema, de convergéncia fisica monitorando a temperatura de saida do
misturador e os testes de independéncia de malha computacional.

Os reatores quimicos sédo equipamentos de inquestionavel importancia no setor
industrial e representam uma ampla variedade de aplicacGes, e consequentemente,
uma variedade de tipos de reatores em caracteristicas de opera¢ao se faz necesséria.
O projeto de reatores se baseia nos balancos de energia, massa e movimento para
dimensionar o reator de forma que atenda as especificacées requeridas.

Reatores do tipo CSTR séo ideais para misturas reacionais em fase liquida, e
por esta caracteristica, agitadores mecéanicos sao inseridos em seu interior para
promover uma maior taxa de transferéncia de calor e de massa aumentando a
conversao final dos reagentes em produtos.

Em suma, CFD para o presente trabalho representou uma importante
ferramenta, pode-se analisar geometrias de configuracdes dimensionais distintas
objetivando encontrar a geometria com maior desempenho, podendo ser aplicado nos

mais diversos ramos da ciéncia das engenharias.



REFERENCIAS

BARRUE, H., KAROUI, A., LE SAUZE, N., COSTES, J., ILLY, F., Comparison of
aerodynamics and mixing mechanisms of three mixers: Oxynator trade gas-gas mixer,

KMA and SMS static mixers, Chemical Engineering Journal, vol 3, 84, 2002.

BIRD, R. B.; LIGHTFOOT, E. N.; STEWART, W. E. Fendmenos de transporte.

Segunda Edicdo. Rio de Janeiro: Livros Técnicos e Cientificos — LTC, 2004.

BOULET, W.P. Waste fuel drying and the energy, The Sugar Journal, v.10, pp. 40-
47, 1975.

D’INVERNO, M., LUCK, M. Understanding agente systems. Springer-Verlag, Berlin,
Alemanha. 2004.

FERNANDES, Luis Antbnio Gadelho. Ensaios Experimentais com Misturadores
Estaticos. Dissertagdo de Mestrado — Universidade Estadual de Campinas.
Campinas — SP, 2005.

FOGLER, Scott H. Elementos de Engenharia das Reacdes Quimicas. Quarta
Edicdo. Rio de Janeiro: LTC 2009.

FOX, R. W.; McDONALD, A. T.; PRITCHARD, P. J. Introducdo a Mecanica dos
fluidos. Sexta Edi¢do. Rio de Janeiro: Livros Técnicos e Cientificos, LTC, 2006.

GENEROSO, Daniel Jodo. Maguinas Térmicas, Instituto Federal de Educacao e

Tecnologia - Campus Ararangua. 2011.
GODFREY, J.C., Static mixers, cap. 13, pp 226 a 249, 1985.

HOBBS, D. M., SWANSON, P. D., MUZZIO, F. J., Numerical characterization of low
Reynolds number flow in the Kenics static mixer, Chemical Engineering Science,
vol. 53, no. 8, ppl565-1584, 1998.

JOAQUIM Jr, Celso Fernandes. Desenvolvimento e otimizacdo de misturador
estatico com o uso da fluidodinamica computacional (CFD). Tese de doutorado.

Universidade Estadual de Campinas. Campinas — SP, 2008.



54

MAITELLI, Carla Wilza Souza de Paula. Simulagdo do escoamento monofasico em
um estidgio de uma bomba centrifuga utilizando técnicas de fluidodindmica
computacional. Tese de Doutorado, Universidade Federal do Rio Grande do Norte.
Natal — RN. 2010.

MALISKA, C. R., Transferéncia de Calor e Mecanica dos Fluidos Computacional.
Segunda Edicdo. Rio de Janeiro: LTC, 2004. 420p.

MANSHOOR, Bukhari, MDSAUFI, Muhammad Faigq, ZAMAN Izzidom. CFD Analysis
od Industrial Multi-Satge Impeller in Stirred Tank with Factal pattern Baffed and
Impeller. Artigo cientifico. Centre for Energy and Industrial Environment Studies,
2012.

OLEFEMI, Ademola S e et al. CFD Simulation od Mixing Effecr on a Continuous
Stirred Tank Reactor. Journal of Multidisciplinary Engineering Science Studies.
Vol2. 2016.

PATANKAR, S. V. Numerical heat transfer and fluid flow. Washington: Hemisphere,
1980. 179p.

RAULINE, D., TANGUY, P. A., LE BLEVEC, J. M. E BOUSQUET, J., Numerical
investigation of the performance of several tank mixers, The Canadian Journal of
Chemical Engineering, vol 76, pp 527-535, 1998.

SAITO, Julia Satie. Simulacdo bidimensional de escoamento de um fluido
incompressivel ao redor de uma secao circular, utilizando CFD. Trabalho de

conclusao de Curso, Universidade Estadual de Campina, 2014.

VERSTEEG, H. K; MALALASEKERA, W. An introduction to computational fluid
dynamics the finite method. Harlow: Longman Scientific ant Technical, 1995.

WENDT, J. F. Computational Fluid Dynamics: An introduction. Terceira Edigcao.
Springer-Verlag, Berlin, 20009.

WYLEN, Gordon J. Van; SONNTAG, Richard E.; BORGNAKKE, Claus.
Fundamentos da Termodinamica Classica. Euryale de Jesus Zerbini (Trad.). 4 ed.
Sé&o Paulo: Edgard Blucher, 1995. 585 p.



