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Oficio n® 128/2024/DEMec/CCET
Sao Carlos, 02 de dezembro de 2024.

Para:
Pro-Reitoria de Gestdao de Pessoas

Assunto: Solicitacao de autorizacao para contratacao de Professor Visitante
Prezados(as) Senhores(as),
Prezado(a) Senhor(a),

Venho, por meio deste, solicitar autorizacao para a contratacdao de uma Professora Visitante para atuar junto ao
Departamento de Engenharia Mecanica (DEMec) da Universidade Federal de Sao Carlos (UFSCar). Esta solicitagdo
visa o fortalecimento das atividades de pesquisa e ensino no DEMec e no Programa de Pés-Graduacdao em Engenharia
Mecanica (PPGEMec), com foco especial nas areas de Ciéncias Térmicas e Mecanica dos Fluidos, que sdo estratégicas
para a inovacgdo e o desenvolvimento tecnoldgico.

A contratagao da professora sera fundamental para a melhoria da infraestrutura de pesquisa, para a submissdo de
projetos em editais de fomento e para a criagdo de novos grupos de pesquisa com impacto internacional. Além disso,
contribuira para a estruturacao de um futuro programa de doutorado.

Gostariamos de indicar a Profa. Christian Costa Milioli para ocupar a vaga de professora visitante, considerando
seu perfil académico e sua experiéncia internacional, que trardo contribuicées significativas para a qualificacdo do
programa e das atividades de pesquisa no DEMec.

A solicitacao da vaga e a indicacao da Profa. Christian Costa Milioli foram aprovadas na Reunido Ordinaria do
CoDEMec em 03/07/2024.

Anexamos os seguintes documentos para apreciagao:

¢ Projeto de atuacao junto ao DEMec (1672986)

¢ Projeto de pesquisa detalhado da Profa. Christian Costa Milioli (1672989)

e Curriculo Lattes atualizado da Profa. Christian Costa Milioli (1672993)
Solicitamos, assim, a autorizacao para o processo e que o mesmo seja encaminhado para submissao ao ConsUni para
as deliberagdes necessarias.
Atenciosamente,

Prof. Dr. José Benaque Rubert
Chefe do Departamento de Engenharia Mecanica

_ eil Documento assinado eletronicamente por Jose Benaque Rubert, Chefe de Departamento, em 02/12/2024, as
Fi=le Lﬁ 14:32, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 62, § 12, do Decreto n° 8.539, de 8 de outubro
eletrdnica de 2015.

Referéncia: Caso responda a este documento, indicar expressamente o Processo n® o
23112.037610/2024-82 SEIn® 1672971

Modelo de Documento: Oficio, versdo de 02/Agosto/2019
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1. INTRODUCAO E JUSTIFICATIVA

O Departamento de Engenharia Mecanica da UFSCar (DEMec) teve seu
funcionamento como unidade da institui¢do a partir de 2013, sendo o mesmo dividido
atualmente em 5 areas do conhecimento compostas por 19 docentes permanentes distribuidos
da seguinte forma:

e C(Ciéncias Térmicas e Mecanica dos Fluidos (4 docentes);
e Dinamica (3 docentes);

e Fabricagao (4 docentes);

e Mecatronica (2 docentes, com uma vaga a contratar);

e Projeto (5 docentes).

Essa distribuicdo se deve a carga de esfor¢o-docente esperada para cada area do
conhecimento pensada para o curso de graduacdo em engenharia mecanica. O DEMec conta
com uma infraestrutura predial ainda bastante limitada, sendo que em 2025 devera contar com
um prédio administrativo para abrigar seus atuais 19 docentes permanentes, além da estrutura
do Nucleo de Laboratérios de Ensino em Engenharia (NuLEEn), espago onde o DEMec conta
com 4 laboratorios, cada um contando com cerca de 140 m?> Esses laboratorios foram
pensados para atender o ensino de graduagao, sendo um espago bastante limitado para atender
atividades de pesquisa de engenharia, que geralmente envolvem o uso de equipamentos e
estruturas de grande porte.

Uma das areas mais tipicas da engenharia mecanica se concentra no estudo dos
fenomenos e transferéncia de calor e massa, sendo vinculada a pesquisas de grande interesse
no contexto internacional envolvendo eficiéncia energética, desenvolvimento de novos
combustiveis, exploragdo de fontes de energias alternativas, entre outras. E importante ainda
ressaltar que a 4rea de ciéncias térmicas recentemente absorveu um conjunto significativo de
disciplinas de graduacdao antes ministradas por docentes do departamento de engenharia
quimica (Termodindmica para Engenharia Mecéanica, Fendmenos de Transporte 4 e
Fenomenos de Transporte 5) permitindo assim que o DEMec tenha maior controle sobre a
formacgdo dos alunos do curso de engenharia mecanica nessa area especifica de formagao.
Essa acdo, no entanto, prejudica o desenvolvimento de pesquisas pela area em vista da
necessidade da mesma de assumir créditos adicionais do curso.

Em termos de formagdo de pds-graduagao, alguns dos docentes do DEMec nuclearam

a formacdo do Programa de Poés-Graduacdo em Engenharia Mecanica (PPGEMec) em



funcionamento desde 2019 e ofertando o curso de mestrado académico. Devido ao perfil
desses pesquisadores, bem como ao contexto regional da cidade de Sao Carlos com um forte
perfil industrial, aliado a possibilidade de concorréncia do PPGEMec com uma pés-graduacao
na area de engenharia mecanica sediada na Escola de Engenharia de Sao Carlos (EESC), o
Programa da UFSCar foi concebido com uma unica area de concentragdo em Materiais e
Processos de Fabricacdo tendo duas linhas de pesquisa vinculadas: Conforma¢ao Mecanica e
Engenharia de Superficies. Embora as pesquisas vinculadas ao PPGEMec estejam centradas
na area de Fabricacdo do DEMec, existem docentes pertencentes as 5 areas do conhecimento
do departamento contribuindo de forma interdisciplinar com as pesquisas, algo que se mostra
como um diferencial do Programa em relagdo as outras institui¢des mais consolidadas na area
de engenharia. Porém ainda ndo conta com uma infraestrutura adequada de laboratérios de
pesquisa. Neste momento, um dos grandes objetivos do PPGEMec ¢ ser contemplado em um
edital de infraestrutura da FINEP para criagdo de novos laboratorios de pesquisa. A vinda de
um professor visitante ird colaborar na melhoria do programa de mestrado e
consequentemente na solicitagdo de um futuro programa de doutorado, buscando-se assim um
aumento da producao cientifica e formagdo de recursos humanos qualificados.

Atualmente, o DEMec e o PPGEMec vém procurando alinhar esfor¢os no sentido de
intensificar suas atividades de pesquisa em tematicas estratégicas e com potencial de inovacao
na area de engenharia mecanica. Destaca-se como elementos motivadores para isso:

e Necessidade de criagdo de linhas de pesquisa inovadoras com grande potencial de
impacto internacional visando a abertura de um programa de doutorado em engenharia
mecanica junto ao PPGEMec;

e Aprimorar a competitividade do departamento para concorrer em editais que permitam
a constru¢do de uma infraestrutura de pesquisa adequada para atender o
DEMec/PPGEMec. Virias chamadas FINEP que permitiriam esse tipo de obra sdo
voltadas para atender temas estratégicos relacionados a geragdo e transmissao de
energia, eficiéncia energética, captura, armazenamento e/ou uso de CO,, novos
combustiveis, mobilidade com veiculos elétricos, entre outros. Esses temas possuem
grande aderéncia com o DEMec, no entanto essa unidade precisa de pesquisadores
com experiéncia nessas areas, em especial com aderéncia a area que Ciéncias
Térmicas e Mecéanica dos Fluidos que naturalmente possui correlagdo com vdrias
dessas tematicas de trabalho;

e Trazer projetos de pesquisa e desenvolvimento tecnoldgico de grande porte, com os

quais seja possivel atender as demandas de equipamentos cientificos que atendam as 5



areas do DEMec. A equipe do departamento tém tido sucesso em chamadas de menor
porte (i.e. projetos FAPESP Jovem Pesquisador e Regular, CNPq Universal, Rota
2030, Projetos EMBRAPI, Consultorias com empresas fomentadas via atividades de
extensdo, etc.). Essas modalidades tém atendido demandas pontuais dos grupos de
pesquisa, mas que geralmente sdo limitadas para o financiamento de pesquisas em
temas mais ousados devido ao limite orgamentario, sendo interessante a inser¢ao do

departamento em projetos tematicos com maior quantia de recursos financeiros;

Considerando o contexto apresentado, este projeto tem o objetivo de estruturar a
contratacdo de um professor visitante para atua¢do junto ao DEMec e PPGEMec e com
significativa interface com a area de Ciéncias Térmicas e Mecanica dos Fluidos do DEMec.
Espera-se que com a vinda de um pesquisador experiente alinhado com as demandas e
caréncias dessas unidades, consiga-se uma maior competitividade para editais de fomento,
além de enriquecer as discussOes internas para geragdo de novas areas de pesquisa na

pos-graduacdo em engenharia mecanica.

2. ATIVIDADES PREVISTAS PARA O PROFESSOR VISITANTE

Neste capitulo sdo sintetizadas as atividades previstas para o professor visitante que
deve integrar o corpo do DEMec visando intensificar e diversificar as atividades de pesquisa
do departamento e da pds-graduagdo. Para estruturar as mesmas, essas agdes foram separadas

em agdes de pesquisa, ensino e extensao nas subsegoes 2.1, 2.2 e 2.3.

2.1. Atividades de pesquisa

A vinda de um professor visitante no departamento ird impulsionar em especial as
atividades de pesquisa da unidade trazendo uma combinagdo de experiéncia comprovada em
tematicas ousadas de investigagdo com um perfil produtivo apto a orientagdo de alunos e
submissdo de projetos para fomento a pesquisa e infraestrutura departamental. Sendo assim,
considera-se como principais atividades esperadas em termos de pesquisa:

e Orientagdo e coorientagdo de alunos de pos-graduacdo (nivel de mestrado) e
graduacao (iniciacdo cientifica e trabalho de conclusdao de curso) criando novo grupo
de pesquisa;

e Submissao de projetos de pesquisa para fomento a pesquisa;



e Participacdo em equipe para submissdo de projetos para aprimoramento da
infraestrutura laboratorial de pesquisa do DEMec/PPGEMec;

e Cooperacdo com os grupos de pesquisa atrelados ao DEMec com elaboragdo de
artigos cientificos e geragdo de registro de propriedade intelectual (registro de
software, patentes, entre outros);

e Formacgdo de recursos humanos qualificados.

Para além dessas atividades ja esperadas para o perfil de um professor visitante na
UFSCar, espera-se que esse pesquisador ajude a formagao de novas linhas de pesquisa para o
DEMec e PPGEMec. Um alinhamento da tematica de pesquisa com os Objetivos de
Desenvolvimento Sustentdvel (ODS) da ONU serd também prioritario nas pesquisas desse
professor, garantindo um grande potencial de impacto da investigagdo em termos de
publicacdes cientificas, mas também fora do ambiente puramente académico. Acredita-se que
as seguintes ODS’s podem ser abordadas em tematicas relacionadas & um pesquisador
aderente a area de Ciéncias Térmicas e Mecanica dos Fluidos:

e ODS 7 - Energia limpa e acessivel;

e ODS 9 - Industria, inovacao e infraestrutura;

e ODS 12 - Consumo ¢ produgdo responsaveis;

e ODS 13 - A¢ao contra a mudanga global do clima.

Anexo ao presente documento, ¢ inserido um projeto de pesquisa relacionada a uma
potencial pesquisadora para ocupar essa vaga com temadtica de trabalho relacionada a
simulacdes computacionais e testes experimentais para desenvolvimento de tecnologias para

captura de carbono.

2.2. Atividades de ensino

Embora as atividades de ensino ndo devam ser o objetivo central da contratacdo de um
professor visitante junto ao departamento, ¢ importante que este pesquisador entre em contato
com alunos de pos-graduagao e graduagdo. Assim visando facilitar a inser¢ao dessa pessoa no
contexto do departamento e da pds-graduagdo, bem como para conseguir recrutar estudantes
para orientacdo de trabalhos de pesquisa na forma de TCC e IC, os quais podem ser
candidatos potenciais para o mestrado no PPGMec. Em termos de disciplinas da
pos-graduacao, o perfil esperado para o professor visitante poderia contribuir com ao menos
duas disciplinas do Programa:

e EMec-003 Tdpicos especiais em materiais e processos (Optativa, 10 créditos)



e EMec-009 Fundamentos para intensificacdo da transferéncia de calor (Optativa, 10
créditos)

Em termos de ensino de graduagdo, espera-se que o visitante participe em disciplinas
obrigatérias e optativas da area de Ciéncias Térmicas e Mecanica dos Fluidos, de forma
parcial, a partir de palestras de curta duragdo sobre os temas de pesquisa ofertados ou de
oficinas, mas principalmente como orientador/coorientador de trabalhos de conclusdo de

Curso.

2.3. Atividades de extensao

A UFSCar ¢ notoria pela integragdo de sua comunidade em atividades de extensao.
Viarias pesquisas voltadas ao desenvolvimento tecnoldgico e a prestacdo de servigos a
empresas sdo formalizadas como extensdo, sendo que a instituicdo possui diversos modelos
para facilitar o fomento de pesquisa aplicada por empresas intermediada a partir da Fundagao
de Apoio Institucional da UFSCar (FAI) ou ainda com a unidade EMBRAPII em Materiais
Avangados. Espera-se que no periodo de contrato do professor visitante, 0 mesmo possa ainda
auxiliar em novos projetos de cooperagdo com empresas trazendo para o departamento seus

contatos com instituigdes com interesse de financiamento de pesquisa aplicada.

3. CRONOGRAMA DE TRABALHO

O plano de trabalho de atividades do professor visitante foi dividido em 7 etapas
distribuidas ao longo dos 24 meses previstos inicialmente para contratagio. E importante
notar que varias etapas estao sujeitas a calendarios de submissodes de editais de fomento e ao

tempo de avaliacao de projetos de pesquisa.

Etapa 1 - Integracio com as atividades do DEMec e PPGEMec.
Etapa 2 - Colaboracgao em disciplinas de pos-graduacio e graduacao.
Etapa 3 - Desenvolvimento de pesquisa na UFSCar (mais detalhado no projeto de
pesquisa em anexo a esta proposta)
3.1 Revisdo de literatura compreendendo estudos teoricos e de estado da arte.
3.1 Determinacdo de propriedades fisicas e quimicas de calcarios através de analises
elementares e imediatas, densimetria, granulometria.

3.3 Experimentagao termogravimétrica.



3.4 Experimenta¢ao em mufla e porosimetria.
3.5 Anadlises complementares por difracdo e fluorescéncia de raios-X e microscopia.
3.6 Analises de resultados experimentais.
3.7 Desenvolvimento de modelo matematico.
3.8 Preparacgao de relatorios e artigos para publicacdo relativos a pesquisa.
Etapa 4 - Orientacio e coorientacio de alunos de pos-graduacio e graduagio
Etapa 5 - Auxilio na elaboragao de projetos para fomento a pesquisa e construcio de
infraestrutura laboratorial
Etapa 6 - Discussées para desenvolvimento de novas linhas de pesquisa no departamento
Etapa 7 - Escrita de relatorios e artigos cientificos
A distribuicdo cronologica das etapas do projeto de pesquisa ¢ ilustrada na Tabela 1 ao

longo de 12 bimestres (B1 até B12).

Tabela 1 - Cronograma de execu¢ao do projeto de atuacao do professor visitante.

Eta Semestre 1 Semestre 2 Semestre 3 Semestre 4
pa

Bl | B2 ( B3 | B4 | BS | B6 | B7 | B8 | B9 | B10 | B11 | B12

X=X

T T Bl I

Mol X

R R R R

7 X X

Fonte: elaborada pelo proprio autor.

4. DESCRICAO DO PERFIL DESEJADO PARA CONTRATACAO

O Programa de Pés-Graduacdo em Engenharia Mecanica da Universidade Federal de
Sao Carlos ndo conta com pesquisas na area de ciéncias térmicas ¢ mecanica dos fluidos que
¢, justamente, o foco central da atuacdo da docente que se propde a ser pesquisadora visitante

do Departamento de Engenharia Mecanica.



O projeto de pesquisa por ela elaborado se atém a mitigacdo da concentracdo de
didxido de carbono presente na atmosfera, aspecto por demais relevante, haja vista a condicao
em que se encontra o planeta em funcao da producdo de gases de efeito estufa liberados pela
queima de combustiveis fosseis em mais de um século de exploracao de fontes energéticas
nada amigéveis em relacdo ao meio ambiente.

Outro aspecto de extrema importancia diz respeito a experiéncia internacional da
proponente (esteve duas vezes nos Estados Unidos da América em jornadas técnico-
cientificas de longa duracdo), o que lhe permitiu o estabelecimento de parcerias com
pesquisadores de diferentes universidades americanas que atuam na sua area de pesquisa e na
producdo de artigos de relevancia. Esse aspecto em particular mostra-se absolutamente
pertinente, pois certamente contribuird para com a internacionalizagdo das atividades de
pesquisa conduzidas pelo DEMec, permitindo inequivoca evidéncia ao nome UFSCar além
das fronteiras do Brasil.

Por essas razdes, a vinda da Prof.* Christian Costa Milioli trard, inegavelmente,

inameras contribui¢des ao DEMec/UFSCar e, em extensao, a propria universidade.
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1.Proposta de Pesquisa: Estudo de captura de carbono aplicando duas diferentes
abordagens:

e Abordagem numérico computacional.
e Abordagem experimental.

O projeto de pesquisa a ser desenvolvido na vigéncia deste processo Professor Visitante,
junto ao DEMEC-UFSCAR, insere-se no grande tema da preservacdo ambiental, hoje
objeto de pesquisa e desenvolvimento tecnolégico no mundo todo e representa uma
oportunidade para a nucleacdo da importante linha de pesquisa em captura de carbono,
no PPGEMec.

1.1. Alinhamento do presente projeto a linha de pesquisa; "Engenharia de
Superficies" do DEMEC-UFSCAR.

Esta proposta de pesquisa se enquadra no contexto mais amplo dos atuais esfor¢os para
mitigagdo de impactos ambientais causados pela emissdao de CO; proveniente de
diferentes processos industriais. Na realidade, em quaisquer areas do desenvolvimento
humano tem-se tornado crescentemente relevantes as emissdes de carbono
responsdveis por impactos ambientais, incluindo-se, aqui, também, aplicacdes na drea
de Engenharia de Superficies. Pode-se citar, por exemplo, que processos de
endurecimento superficial baseados em tratamentos termoquimicos e témpera por
chama, tipicos da Engenharia de Superficies, também envolvem emissdes de carbono,
as quais devem ser contidas para preserva¢ao ambiental.

De fato, a contencdo de emissdes poluentes configura-se, hoje, como tema universal
inerente a todo e qualquer processo industrial e, como tal, deve ser objeto de estudos
em quaisquer de suas areas de desenvolvimento, incluindo Engenharia de Superficies.

1.2. Descrigdo sucinta.

De forma sucinta, pode-se dizer que o processo de captura de carbono, como se propde
estudad-lo na presente investigacdo, é um processo de carbonatacdo mineral,
denominado dry scrubbing, aplicado em tecnologia calcium-looping, e se trata de reacao
heterogénea, que envolve espécies quimicas presentes em fases distintas de fluidizacao
gdas-solido, e que tem se mostrado uma tecnologia extremamente eficiente no processo
de contencgao do CO,.

Propde-se realizar os estudos em duas diferentes frentes a serem iniciadas em duas
etapas sucessivas; no primeiro ano de trabalho serdo iniciados os estudos via
experimentacdo  computacional, numa  abordagem  multiescala, visando
desenvolvimento de ferramentas de andlise tedrica; no segundo ano, sera iniciada uma



abordagem experimental em estudos termogravimétricos e porosimétricos da cinética
guimica da captura de carbono por sorbentes sélidos visando a determinacdo de
coeficientes de taxa de reagdo necessarios em etapas de projeto bem como em
modelagem matematica fundamental.

O embasamento tedrico, metodologia e cronogramas de execug¢do desta proposta de
trabalho se encontram detalhados nas duas partes do projeto de pesquisa apresentadas
nos anexos A e B, no final deste plano de trabalho.

1.3. Projeto de Pesquisa

Apresenta-se, a seguir, sumarios das duas frentes de pesquisa a serem desenvolvidas.
Descricdes detalhadas, incluindo estados da arte, fundamentacbes tedricas,
metodologias, planos de trabalho e cronogramas de execugdo sao apresentados nos
Anexos A e B.

1.3.1. Projeto de Pesquisa — abordagem numérico computacional.

Titulo: “Captura de carbono dos gases de exaustdo de cdmaras de combustdo: Uma
abordagem multiescala em modelagem de dois fluidos.”

Sumario: O objetivo do trabalho proposto nesta frente de pesquisa é desenvolver
ferramental tedrico matematico a ser aplicado para auxiliar o desenvolvimento e
otimizacdo, e acelerar o amadurecimento de tecnologias de captura de carbono (Miller,
D. C., 2015, Miller et al., 2015), conforme abordagem adotada pelas iniciativas CCSI e
CCSI2 - CARBON CAPTURE SIMULATION INICITIVE 1 e 2
(https://www.acceleratecarboncapture.org/).

Propde-se, aqui, estudar, via experimentacdo computacional, a captura de carbono pela
aplicacdo de sorbentes sélidos e, propde-se realizar estes estudos em duas etapas
distintas; a primeira etapa consistindo de simula¢des altamente resolvidas, utilizando
modelos microscépicos fluidodindmico e reativo, visando obtencdo de correlagdes sub-
malha para coeficientes efetivos de taxa de reacdo na captura de CO2. Tais correlacdes
sub-malha, obtidas nesta primeira etapa do trabalho, deverdo ser aplicadas a simulacées
de grandes escalas de plantas reais descritas na literatura, numa segunda etapa. Os
resultados de simulacdo serdo comparados a resultados experimentais reais, o que
permitird testar a acuracidade das correla¢des sub-malha com possibilidade de ajuste
das mesmas. O sucesso na obtencdo de correlagdes sub-malha realistas, fisicamente
embasadas, poderd significar contribuicdo significativa para o estado da arte
representando o desejado desenvolvimento de ferramenta de simulacdo passivel de ser
aplicada no sentido de acelerar desenvolvimentos industriais na captura de carbono.

Projeto completo no Anexo A.


https://www.acceleratecarboncapture.org/

1.3.2. Projeto de Pesquisa — experimental.

Titulo: “Um estudo termogravimétrico e porosimétrico da cinética quimica da captura
de carbono por sorbntes sélidos.”

Sumario: Nesta frente de pesquisa, propde-se estudar a sor¢do de CO; por sorbentes
sélidos a base de caélcio (calcarios) em processo de pés-combustdo. Tal reacdo quimica,
leva de inicio, a formacao de uma coroa reagida na superficie das particulas que contém
o sorbente. A partir deste ponto, a continuagao de sorgao de CO,, depende da difusao
do gas reativo pelos poros das particulas. Observa-se um decaimento temporal na
reatividade a medida que a reag¢do avanca, uma vez que 0S poros vao sendo
progressivamente obstruidos pelo produto, CaCOs. Neste trabalho, pretende-se estudar
parametros cinético-quimicos relacionados a reacdo de sor¢do de CO; por CaO, visando;
i. determinar coeficientes intrinsecos de taxa de reacao, a efetividade da sorcao de CO,,
a conversao via estudos termogravimétricos, levando em conta efeitos da atmosfera
reativa e da temperatura; ii. verificar a influéncia da evolu¢do da estrutura de poros na
sor¢do de CO,, iii. Determinar efeitos de sucessivos ciclos calcina¢do/carbonatacdo na
estrutura de poros do material particulado através de ensaios porosimétricos, levando
em conta que ha ocorréncia de sinterizacdo durante processos de calcinagdo. As
investigacbes propostas podem ser estendidas para outros sorbentes naturais como
oxidos ou carbonatos de metais alcalinos, por exemplo.

Projeto completo no Anexo B.

2. Proposta de atuagdo junto ao Programa de Pds-Gradua¢ao em Engenharia
Mecanica - PPGEMec do DEMEC-UFSCar

Ao longo da vigéncia do presente processo Professor Visitante, junto ao Departamento
de Engenharia Mecanica da UFSCAR, na sub-drea de Pds-Graduacdao, Engenharia de
Superficie, pretende-se atuagdo tanto no que se refere a pesquisa, quanto no que se
refere a docéncia.

2.1. Proposta de atuagcdao em pesquisa junto ao PPGEMec

Pretende-se orientar trabalhos de pesquisa nos niveis de mestrado, iniciacdo cientifica e
também trabalhos de TCC, em temas correlatos aos projetos apresentados na presente
proposta, nositens 1.3.1 e 1.3.2. No que diz respeito a orientagdes no nivel de mestrado,
pretende-se buscar credenciamento como orientadora, junto ao programa de Pds-
Graduacdo do DEMEC-UFSCAR, o que também permitird atuagdo como co-orientadora
de trabalhos de pesquisa desenvolvidos nesta area.



Ainda, no tocante a pesquisa, pretende-se buscar parcerias e financiamentos. Parcerias
com pesquisadores e grupos de outros centros de pesquisa e universidades nacionais e
internacionais para colaboracbes no desenvolvimento dos projetos presentemente
propostos e outros projetos de interesse e, também, parcerias com a indUstria na forma
de prestacGes de consultorias e oferecimento de orientacGes a profissionais da industria
em trabalhos de extensao e pds-graduacao.

Pretende-se buscar financiamentos e bolsas de estudo junto a érgdos de fomento como
FAPESP e CNPq. Pretende-se também, buscar tais financiamentos e bolsas em parcerias
gue venham a ser estabelecidas com a industria e, em particular, indlstrias como a
Petrobras e a Shell, que abrem chamadas, periodicamente, procurando por projetos
financidveis, de acordo com interesses especificos.

2.1.1. Propostas de orientagdes de trabalhos de Mestrado, IC/TCC. Tais temas
podem ser desenvolvidos em trabalhos de Doutorado e Pés-Doutorado.

Abaixo, sdo apresentados 8 exemplos de possiveis temas de pesquisa correlatos ao
presente projeto e que podem ser estudados em diferentes niveis de profundidade e
com diferentes abrangéncias em trabalhos de Mestrado e Iniciagdo Cientifica/Trabalhos
de Conclusdo de Curso e também, em maior profundidade, em trabalhos de Doutorado
e Pés-Doutorado.

Num trabalho de Mestrado ou de Doutorado, temas podem ser investigados
objetivando o desenvolvimento de modelos matematicos ou a proposicdao de modelos
empiricos. Num trabalho no nivel de IC/TCC, um mesmo tema pode ser abordado de
forma mais superficial aplicando-se, por exemplo, analises paramétricas em estudos de
comportamentos.

Resumos e sucinto detalhamento das propostas de pesquisa apresentadas a seguir
podem ser encontrados no insterior dos projetos nos Anaxos A e B.

Proposta de pesquisa 1

Titulo: Investigacdo do efeito da turbuléncia da fase gas sobre o coeficiente de taxa de
reacdo sub-malha da reacdo de captura de carbono por sorbente sdlido.

Proposta de pesquisa 2

Titulo: Investigacdo do efeito friccional inter-particulas sobre o coeficiente de taxa de
reacao sub-malha da reacdo de captura de carbono por sorbente sdlido.

Proposta de pesquisa 3

Titulo: Simulacdo de grandes escalas da captura de carbono em LFC; validacdo de
fechamentos submalha reativos obtidos de simulacdes altamente resolvidas.




Proposta de pesquisa 4

Titulo: Estudos sub-malha de escoamentos gas-sélido via experimentacdo
computacional aplicando uma abordagem CFD-DEM e levando em conta efeitos de
Coulomb gerados por tribocharging e seus efeitos sobre o coeficiente de taxa de reacdo
sub-malha na captura de carbono por sorbente sélido.

Proposta de pesquisa 5

Titulo: Estudo de varidveis independentes de correlacdo voltadas para estudo de
coeficientes efetivos de taxa de reacdo de captura de carbono por sorbente sdlido.

Proposta de pesquisa 6

Titulo: Andlises de incertezas em processos de filtragens.

Proposta de pesquisa 7

Titulo: Avaliacdo do efeito do numero de Froude baseado no didmetro de particula
sobre coeficiente de taxa de reacdo de captura de carbono por sorbente sdlido.

Proposta de pesquisa 8

Titulo: Aplicacdo de forcing function a fluidodindmica de escoamentos gas-sélido de
risers induzindo valores controlados de scalar shear rate na fase solido para
modelagem de pardmetros viscosos do particulado.

2.2. Proposta de atuacdao em docéncia junto ao PPGEMec

Pretende-se oferecer disciplina de Pds-Graduacdo voltada para as necessidades de
alunos de mestrado desenvolvendo pesquisas relacionadas ao projeto apresentado no
tépico 1.3 deste plano de trabalho. Para tanto pretende-se utilizar a disciplina: EMec-
003 “Topicos especiais em materiais e processos”, cujo objetivo, como descrito na
pagina do PPGEMec é; “... complementar o conhecimento bdsico obtido nas disciplinas
oferecidas pelo programa, acrescentando aspectos pontuais que atendam as
necessidades dos projetos de pesquisa, ndo havendo uma ementa definida, mas
sugerida caso a caso..”, para implementar conceitos e conhecimentos basicos
necessarios para se proceder a pesquisa via experimentacdao computacional aplicando-
se CFDs. Os objetivos e a ementa da disciplina EMec 003, conforme se pretende oferecer
na vigéncia deste processo Professor Visitante, sdo detalhados abaixo:



EMec 003 — (Topicos especiais em materiais e processos) —“ Introduc¢do a Mecanica dos
Fluidos Computacional e Utilizagdao de CFDs”

Objetivo: O objetivo desta disciplina é apresentar aos alunos os principios basicos de
experimentacdo computacional em fluidos voltada a solucdo de problemas de
engenharia envolvendo escoamentos complexos aplicando-se CFDs. Ao final da
disciplina o aluno deve compreender como um CFD resolve o sistema de equacdes que
descreve matematicamente um escoamento complexo, como o desenvolvido em
reatores carbonatadores para captura de carbono, e como proceder para definir, no CFD,
as simulagdes dos problemas de Engenharia de interesse.

Ementa: Deducdo das equacgbes diferenciais que regem escoamentos multifasicos e
multiespécies; apresentacdao do método dos volumes finitos; técnicas de solugdo do
sistema de equag¢bes que descreve o problema de engenharia em estudo; aplicagdo de
malhas estruturadas e nao estruturadas; condi¢des iniciais e de contorno; o tratamento
do acoplamento pressdo-velocidade; analise de estabilidade; apresentacdo de um CFD
de cddigo aberto.

Bibliografia:

« Maliska, Transferéncia de Calor e Mecanica dos Fluidos Computacional, Livros
Técnicos e Cientificos, Rio de Janeiro, 1995.

« Malalasekera and Versteeg, Na Introduction to Computational Fluid Dynamics: The
Finit Volume Method, Prentice Hall, UK, 2007.

« Patankar, Numerical Heat Transfer and Fluid Flow, Hemisphere Publising, New York,
1980.

« Roache, Computational Fluid Dynamics, Hermosa Publishing, Albuquerque, 1974.

« Versteeg and Malalasekera, An Introduction to Computational Fluid Dynamics - The
Finite Volume Method, Pearson Prentice Hall, UK, 2007.

« Anderson Jr., Computational Fluid Dynamics, McCraw-Hill, New York, 1995.

« Ferziger and Peric, Computational Methods for Fluid Dynamics, Springer-Verlag,
Berlin, 2002.

« Prosperetti and Tryggvason, Computational Methods for Multiphase Flow, Cambridge
University Press, UK, 2007.

Além da colaboracdo docente através da disciplina EMec-003, pretende-se, também,
colaborar em disciplinas de Pds-Graduacao oferecidas por outros docentes, caso haja
interesse por parte do PPGEMec.



3. Parcerias de pesquisa com outros Pesquisadores, Centros de Pesquisa e
Universidades do Pais e do Exterior

Atualmente, tem havido um grande e crescente esfor¢o internacional para o estudo,
amadurecimento e otimiza¢do de tecnologias que permitam a contencdo dos gases de
efeito estufa.

Estudos relativos ao tema vem sendo desenvolvidos em todo o mundo por importantes
grupos de pesquisa e consoércios entre a universidade, a indUstria e grandes laboratérios
como NETL (National Energy Technology Laboratiry) e ORNL (Oak Ridge National
Laboratory), podendo-se citar as iniciativas CCSI e CCSI2 descritas no Anexo A deste
plano de trabalho.

Na Universidade de Princeton, em 2012, foi construido o Andlinger Center for Energy
and the Environment, cujo objetivo € manter um programa de pesquisa e ensino nas
areas de desenvolvimento energético sustentavel, eficiéncia energética e protecdo e
remediacdo ambiental, o que inclui pesquisas relativas a captura e
utilizagdo/armazenamento de CO..

Aqui no Brasil pode-se citar, por exemplo, o Centro de Pesquisa para Inovacdo em Gases
de Efeito Estufa da POLI-USP que desenvolve pesquisas em captura e utilizacdo de
carbono, gases de efeito estufa e descarbonatacdo, e também a parceria NEP-SATC do
Estado de Santa Catarina e a PUC do estado do Rio Grande do Sul, com pequisas em DAC
(captura de carbono diretamente do ar).

A proposta de pesquisa, apresentada no presente plano de trabalho, se alinha com os
desenvolvimentos acima citados, e também aos desenvolvimentos realizados em outros
grupos e centros de pesquisa do Brasil e do exterior, o que significa a possibilidade de
obtencdo de colaboragdes tanto na pesquisa quanto na formag¢do de alunos. Pode-se
citar que esta pesquisadora esteve duas vezes na Universidade de Princeton como
Pesquisadora Visitante no Departamento de Engenharia Quimica e Biolégica onde
trabalhou com o Professor Sankaran Sundaresan e travou conhecimento com o Professor
Pablo Debenedetti, que hoje compdem o quadro de Pesquisadores do Andlinger Center,
0 que constitui uma penetracao local.

Propde-se buscar colaboracdes em pesquisa, com possibilidade de intercdmbio de
alunos, junto a pesquisadores e grupos de pesquisa nacionais e internacionais. Cita-se
abaixo alguns nomes de Pesquisadores com quem a proponente deste projeto trabalhou
e publicou e centros de pesquisa onde desenvolveu trabalhos ou fez cursos e
especializagdes.

e Professor Sankaran Sundaresa — Multiphase Flow Research Group — Princeton
University. Esta pesquisadora fez dois estagios de um ano em Princeton no
Multiphase Flow Group do Chemical and Biologial Engeneering Department sob
supervisdo do Professor Sankaran Sundaresan, como Pesquisadora Visitante.
Processos FAPESP; 2011/11278-4 e 2014/11359-2.



e William Holloway — Exxon Mobil Corporation. Trabalho e publicag¢des.

e Kapil Agrawal — Princeton University. Trabalho e publicagdes.

e Shailesh S. Ozarkar — ANSYS INC. Trabalho e publicagGes.

e Xiaokang Yan — University of Minning and Technology — China. Trabalho e
publicacdes.

e Stefan Radl — Graz University of Technology. Trabalho e publicagGes.

e Ali Ozel — Heriot-Watt University. Trabalho e publicacées.

e Yile Gu— Princeton University. Trabalho e publica¢des.

e Sofiane Benyahia — NETL — Especializacdo e desenvolvimento do cédigo MFIX.

e Sreekanth Pannala — ORNL - Especializa¢do e desenvolvimento do cddigo MFIX.

e Tom O’Brien — NETL- Especializacdo e desenvolvimento do cédigo MFIX.

e Shuyan Wang - Northeast Petroleum University — China. Trabalho e publicagdes.

e Avik Sarkar - Pfizer Inc. Trabalho e publica¢Ges.

e Larry Shadle — NETL - Especializacao e desenvolvimento do cédigo MFIX..

e Fernando Milioli — USP. Trabalho e publicacdes.

e Paulo Seleghim Jr — USP. Supervisor Pés-Doc.

e Josmar Davilson Pagliuso — USP. Supervisor Pds-Doc.

e Thiago Aquino — SATC — NEP.

e Lorival Mendes — UFEI.

e lvonete Avila — UNESP.

4, Financiamentos e bolsas de estudo.

Pretende-se buscar financiamentos a pesquisa e bolsas de estudo para alunos de Pds-
Graduacdo e Iniciacdo Cientifica junto a instituicdes de fomento, como a FAPESP e em
parcerias com a industria.

A captura de carbono é um tema sensivel na atualidade e tem havido muitas iniciativas,
no ambito internacional e também, nacional, na busca do desenvolvimento de
tecnologias que evitem que o CO; gerado nos processos industriais alcance a atmosfera.

Conforme ja mencionado no item anterior, dentre as iniciativas internacionais mais
importantes, pode-se citar os consércios CCSI e CCSI2 (Carbon Capture Simulation
Initiative — 1 e 2), que envolvem universidades, centros de pesquisa e a industria dos
Estados Unidos, e que recebem financiamentos governamentais e da iniciativa privada e
sao detalhadamente descritos no projeto, Anexo A.

Aqui no Brasil, a colaboragao estabelecida entre a PUC do Rio Grande do Sul e o NEP,
Nucleo de Energia e Sintese de Produtos, da SATC (criado por iniciativa da industria
carbonifera de Santa Catarina), contam com o apoio da REPSOL, empresa multinacional
espanhola de energia e petroquimica. Nesta parceria PUC-RS, REPSOL e NEP-SATC, a



proposta é o desenvolvimento de materiais adsorventes de CO; para aplicagdo em DAC
(Direct Air Capture), uma parceria que recebe recursos da REPSOL.

Aqui no Brasil, como ja citado acima, ha o Research Center for Greenhouse Gas
Innovation (Centro de Pesquisa para Inovacdo em Gases de Efeito Estufa) da POLI-USP,
sob comando do Professor Julio Romano Meneghini, que desenvolve projetos em
captura e utilizagao de carbono, gases do efeito estufa e descarboniza¢ao, em parceria e
com apoio de empresas como a Braskem, REPSOL-Sinopec Brasil, Shell, Eneva, Petronas,
dentre outras.

A presente proposta de pesquisa visa desenvolver ferramenta de andlise tedrica voltada
para captura de carbono com objetivo de contribuir para acelerar o desenvolvimento e
otimizacdo de tecnologias de captura de carbono, e propde ainda, estudos
experimentais da cinética quimica da carbonatacdo mineral; duas propostas que
compdem pontos de interesse dos esforcos atuais para contengao do efeito estufa, e
assim, conta com grande potencial para estabelecimento de parcerias e apoios
financeiros.

5.  Publicagdes e divulgacao de resultados de pesquisa

Os resultados de pesquisa obtidos ao longo dos trabalhos desenvolvidos na vigéncia
deste processo Professor visitante serdao divulgados através da producao de relatérios e
publicacdes de trabalhos em congressos e revistas cientificas especializadas.

O tema proposto é bem atual e as pesquisas propostas sdo bastante desafiadoras. Ao
final do trabalho, o aluno terd obtido uma boa formacdo em Engenharia Térmica e
Fluidos, e também em cinética quimica. Modelagem matematica em captura de carbono
constitui ferramenta tedrica util no sentido de acelerar o desenvolvimento de
tecnologias de captura de CO;, e é exatamente nessa linha que se inserem as iniciativas
CCSI e CCSI2 do governo norte americano. Com relagdo as investigagcdes experimentais
da cinética da carbonatacdao mineral, a literatura carece de informacdes especificas sobre
os sorbentes que se ird estudar, e informacdo util sobre a cinética de reacdo e
modelagem de microescala podem ser obtidas deste trabalho. Assim, ambas as partes
do projeto tem potencial para publicagcdes em peridédicos como:

e Physics of Fluids

e Chemical Engineering Science

e Industrial & Engineering Chemistry Research
e AIChE Journal

e Powder Technology

e Canadian Journal of Chemical Engineering

e Applied Mathematical Modeling

e Computational & Applied Mathematics
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por exemplo, onde esta pesquisadora vem ja publicando ao longo dos anos, e também
para publicacOes e apresentacOes de trabalhos em eventos como:

NETL Virtual Workshop on Multiphase Flow Science

AIChE Annual Meetings

ICMF - International Conference on Multiphase Flow

ISTP - International Symposium on Transport Phenomena

ICCHMT - International Conference on Computational Heat, Mass and Momentum
CFB - Internation Conference on Circulating Fluidized Beds and Fluidized Bed
Technology

FLUIDIZATION - International Conference on Fluidization

CILAMCE - Iberian Latin American Congress on Computational Methods in Engineering
COBEM - ABCM International Congress of Mechanical Engineering

ENCIT - Brazilian Congress of Thermal Sciences and Engineering

COBEQ - Congresso Brasileiro de Engenharia Quimica

ENEMP - Congresso Brasileiro de Sistemas Particulados

CNMAC - Congresso Nacional de Matematica Aplicada

eventos que esta proponente tem frequentado e onde tem publicado trabalhos.

6.

Possibilidade de colaboragdo junto a graduagcdo em Engenharia Mecanica da
UFSCAR

Caso venha a se tornar de interesse, a proponente pode ministrar aulas a graduacdo da
Engenharia Mecanica da UFSCAR, como colaboradora ou responsavel, em alguma
disciplina pertencente a sub-area Engenharia Térmica e Fluidos.

Cita-se aqui que, no ano de 2023, a proponente ministrou as aulas da disciplina FT5, para
os alunos do quarto ano do curso de Engenharia Mecanica da UFSCAR.
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ANEXO A Projeto de Pesquisa — abordagem numérico computacional.
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Titulo:  “Captura de carbono dos gases de exaustdo de cimaras
de combustao: Uma abordagem multiescala em

modelagem de dois fluidos.”

Proponente: Christian L C C Milioli
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1.Relevancia do tema para a drea em que o projeto proposto estd inserido

CO, —j—l_'_
)’ chaminé

Regenerador com Captura de Carbono

Ciclo termoelétrico
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J— gases da
combustao
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Figura 1. Desenho esquematico de um ciclo de geracao termoelétrica e ciclo Calcium Looping acoplado

Nas camaras de combustdo de caldeiras de ciclos termoelétricos queimam-se
combustiveis e diéxido de carbono é gerado dentre os produtos de combustdo devendo
entdo ser contido para evitar que atinja a atmosfera. Propde-se estudar a captura de
carbono, CO,, em reatores de leito fluidizado como os aplicados em ciclos calcium
looping, via simulacdo numérico computacional. Todo embasamento tedrico e
metodologia a ser aplicada se encontram detalhadamente descritos nos diferentes itens,
apresentados abaixo, no corpo deste projeto.

A presente proposta de pesquisa se aplica a ciclos de geracdao termoelétrica que
pertencem ao universo da Termodinamica e das Maquinas Térmicas. Ao mesmo tempo,
esta proposta toca em um ponto nevralgico da atualidade, o efeito estufa, que vem
crescentemente causando preocupacdo a ponto de redefinir politicas de prospeccao de
combustiveis fésseis em paises como os Estados Unidos.

O fato é que, mesmo sendo desejavel, ndo é realista imaginar a curto ou médio prazos a
eliminagao completa do uso dos combustiveis fdsseis, e plantas de poténcia como a
ilustrada esquematicamente na figura 1 estardo presentes por muitos anos.

Ao longo da ultima década, apenas nos Estados Unidos, cerca de 40% da eletricidade
consumida no pais foi gerada utilizando plantas de poténcia a base de carvao pulverizado

(Miller et al., 2014). A figura 2 ilustra o consumo atual de combustiveis fésseis nos
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Estados Unidos e a projecdao de consumo para 2040. Em vista disso muitas iniciativas
para conten¢ao de emissdes de CO; tem sido tomadas, podendo-se citar as iniciativas
denominadas CCSI e CCSI-2, Carbon Capture Simulation Initiative fases 1 e 2, que
englobam simulacgdo e modelagem avangada multi-escala voltadas para
desenvolvimento de tecnologias de captura de carbono. E neste contexto que se insere
a presente proposta que objetiva um tema atual de grande relevancia, captura de
carbono.

2.Exequibilidade do projeto
A presente proposta pode ser implementada de imediato.

Esta pesquisadora tem uma extensa experiéncia na linha de pesquisa que compreende
a presente proposta sendo capaz de, prontamente, desenvolver os estudos propostos e
orientar trabalhos de Pés-Doutorado, Doutorado, Mestrado, Iniciacdo Cientifica e de
Conclusdo de Curso na area.

Nos itens 9, 12, 13, 14 e 20 deste projeto sdo apresentados dados sobre metodologia,
infraestrutura necessaria e orcamento com descri¢cdes do CFD MFIX, de maquinas de alto
desempenho e plataformas multiusudrios que se aplicam na execugao desta proposta de
trabalho, mas é possivel iniciar a pesquisa de imediato antes da montagem do
laboratdrio de simulagdo in loco.

Plataformas multiusudrios como o cluster Euler do ICMC-USP permitem acesso remoto
via softwares como PUTTY ou MOBA que estabelecem conex&es remotas seguras SSH
(secure socket shell) de forma que, esta pesquisadora ou um aluno de IC/TCC ou Pos-
Graduacdo pode acessar estes clusters, remotamento, de Guaratingueta, fazendo
uploads e downloads, disparando simulagdes, alterando arquivos no interior de suas
areas de usudrio, etc. Para que tais acessos sejam permitidos é necessario entrar em
contato com as administracdes dos sistemas e pedir o acesso com criacdao de conta e
area de usuario mediante comprovacao por parte do pesquisador solicitante de
pertencer a instituicdo de Ensino e Pesquisa do Estado de Sdo Paulo aceitando, para
tanto, a condicdo de fazer uso de drea na plataforma com finalidade Unica de pesquisa.
E, embora houvesse a intencdo de que a utilizacdo de tais plataformas se tornasse paga,
elas permanecem de utilizacdo gratuita.

O CFD a ser empregado nos estudos propostos é o open source code MFIX,
disponibilizado pelo NETL — National Energy Technology Laboratory do Departamento
de Energia dos Estados Unidos. O cddigo MFIX é utilizado no mundo todo por
importantes grupos de pesquisa como o Multiphase Flow Research Group da
Universidade de Princeton. O MFIX, sendo um open source code, oferece ao usuario
acesso livre e total ao seu cddigo fonte, permitindo modificacdes de implementacdes ja
existentes e também novas implementacbes e, sendo usado no mundo todo, esta em
constante desenvolvimento. MFIX possui um solver muito robusto e suas Ultimas versdes
oferecem ferramentas flexiveis para geracdo de geometrias e malhas numéricas. Além
disso, sua distribuicdo é gratuita, podendo ser baixado do site do NETL e prontamente
instalado e utilizado.
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Assim, esta pesquisa pode ser prontamente implementada em vista de imediato e
gratuito acesso a CFD e maquina de alto desempenho.

Obviamente é desejavel e necessdria a busca de financiamentos para montagem, in loco,
de laboratério de computacdo adequado a linha de pesquisa. Um laboratério préprio
oferece flexibilidade e independéncia. Também é necessario buscar bolsas para alunos
de Pés-Graduacdo e IC interessados em trabalhar na area. Mas, alunos de TCC, por
exemplo, podem iniciar seus trabalhos de conclusao de curso imediatamente.

3.Resumo da proposta:

O trabalho proposto no presente projeto de pesquisa pretende desenvolver modelagem
matematica para o processo de captura de carbono proveniente dos gases de exaustdo
de combustores de plantas termoelétricas, e assim contribuir para contencdo de gases
de efeito estufa. Serd considerado processo desenvolvido em carbonatador de leito
fluidizado circulante numa configuracdo de pds-combustao para a captura de didéxido de
carbono.

A pesquisadora proponente tem desenvolvido pesquisa continuada em modelagem da
fluidodinamica de escoamentos complexos gas-sélido, o que inclui dois periodos como
visiting researcher na Universidade de Princeton. Com relagdo a processos reativos, esta
pesquisadora desenvolveu, ao longo dos quatro anos de seu doutorado, estudos de
modelagem relativos ao processo de absor¢do de éxidos de enxofre por calcdrio.

Os estudos desenvolvidos por esta proponente, acima citados, contaram com apoios da
CAPES, CNPg e da FAPESP (processos: 2003/00662-1; 2008/50876-1; 2009/05732-4;
2010/20083-0; 2011/06604-0; 2011/11278-4; 2013/03745-7; 2014/11359-2 e
2015/22224-3; 116142/2019-7).

Propde-se estudar a captura de carbono pela aplicacdo de sorbentes sdlidos e, propde-
se realizar estes estudos em duas etapas distintas; a primeira etapa consistindo de
simula¢des altamente resolvidas, utilizando modelos microscépicos fluidodinamico e
reativo, visando obtencdo de correlagdes sub-malha para coeficientes efetivos de taxa
de reacdo na captura de CO;. Tais correla¢des sub-malha, obtidas nesta primeira etapa
do trabalho, deverdo ser aplicadas a simulacdes de grandes escalas de plantas reais
descritas na literatura, numa segunda etapa. Os resultados de simulacdo serdo
comparados a resultados experimentais reais, o que permitird testar a acuracidade das
correlagdes sub-malha com possibilidade de ajuste das mesmas. O sucesso na obtencao
de correlacdes sub-malha realistas, fisicamente embasadas, podera significar
contribuigdo significativa para o estado da arte representando desenvolvimento de
ferramenta de simulacdo passivel de ser aplicada no sentido de acelerar
desenvolvimentos industriais na captura de carbono.
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4.Introducao:

Desde a revolugdo industrial, combustiveis fésseis tem promovido o crescimento da
economia mundial o que conduziu a uma prosperidade generalizada. A vida moderna,
como ela é hoje, com seus confortos e desenvolvimento, depende de ampla
disponibilidade de energia. Os combustiveis fésseis ajudaram a construir o mundo como
ele é hoje e ndo ha perspectivas de inversao deste quadro em futuro previsivel.

Nuclear Nuclear
5% 7%

Renewables

Renewables
15%

11%

Figura 2. Importancia de diferentes fontes de energia para geragdo termoelétrica em 2011, a esquerda, e,
projecdo para 2040, a direita. U.S. Energy Information Administration, International Energy Outlook
2012, DOI/EIA-0484(2012)

Embora desejavel, ndo é realista imaginar a eliminacdo do uso dos combustiveis fosseis
a curto prazo, portanto. Ao longo da ultima década, apenas nos Estados Unidos, cerca
de 40% da eletricidade consumida no pais foi gerada utilizando plantas de poténcia a
base de carvao pulverizado (Miller et al., 2014). A figura 2 ilustra esta situacdo, com
previsdo de continuada e intensa utilizacdo de combustiveis fésseis ao longo das
préximas décadas. Surge, assim, um desafio para a engenharia, conter o CO,, principal
causador do efeito estufa, liberado na queima dos combustiveis fosseis. O CO, deve ser
capturado e armazenado ou contido de forma a impedir que alcance a atmosfera.

Embora o conceito de captura e armazenamento de carbono tenho sido primeiramente
sugerido nos Estados Unidos em 1977, nada de realmente concreto foi realizado até os
anos 90 (Marchetti, 1977; Miller et al., 2015). Devido a importancia da contencdo das
emissdes de CO,, muitas iniciativas vem sendo tomadas nas duas ultimas décadas a fim
de minimizar ou mesmo eliminar tais emissdes. Contudo, as correntes tecnologias de
captura e armazenamento de carbono tem que ser melhoradas e devem amadurecer
antes que possam efetivamente ser aplicadas em larga escala na industria e
efetivamente mitigar o problema. Um ponto importante é que tais tecnologias sejam
economicamente vidveis, uma vez que a captura de carbono consome parte da energia
gerada na planta o que consiste num penalty que em Uultima analise pode levar a
diminuicdo da eficiéncia das plantas de poténcia e a um aumento significativo do custo
de energia elétrica. O projeto, mesmo em escala piloto, de sistemas para captura de
carbono é extremamente desafiador pois ndo hd abundancia de dados experimentais
sobre a eficiéncia de captura sob diferentes condi¢cdes operacionais e uma abordagem
via estrutura hierdrquica de parametros relevantes e sistemas fisicos tem sido adotada
de forma sequencial a partir de diferentes unidades de captura de CO, em escala de
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laboratdrio, tais resultados sdao utilizados para calibrar estatisticamente os parametros
do modelo fisico, e distribuicdes de parametros obtidas destas calibracdes em escala de
laboratdrio sdo usadas para facilitar a previsdo de escalas maiores (Xu et al., 2017). Na
pratica a otimiza¢do do processo de scale up é vital para viabilidade comercial (Xu, et al.,
2017; Abadie et al., 2014; Haszeldine, 2009).

Diferentes configuragdes fisicas de plantas de poténcia vem sendo estudadas havendo
trés opc¢des basicas para captura de CO;, a saber; captura em pds-combustdo, oxi-
combustdo e captura em pré-combustdo (Figura 3). Atualmente, o principal foco do
Departamento de Energia do Estados Unidos em seu programa de captura de carbono,
€ a captura em pds combustdo uma vez que, quase todas as instalacdes a gas natural e
a carvao do pais poderiam se beneficiar das tecnologias em desenvolvimento para esta
configuracdo de captura, que também é extensivel para outros tipos de instalagcdes como
refinarias e fabricas de cimento (Miller et al., 2015; U.S. Energy Information
Administration. Table 4.3. Existing capacity by energy source, 2013).

Além disso, diferentes processos para captura do CO; foram desenvolvidos, como a
aplicacdo de contatores de membrana que separaram o CO; da mistura gasosa que deixa
um combustor (Akan et al., 2020), ou como o tratamento de gases via processo de
scrubbing que aplica solugées de aminas como a monoetanolamina-MEA (Alie et al.,
2005; Rochelle, 2009; Wang et al, 2017; Wang et al., 2018; Wang et al., 2018), ou ainda
captura aplicando sorbentes sélidos e, mais recentemente, vem sendo estudados os
chamados sorbentes micro-encapsulados (MECS), considerados promissores sorbentes
para CO; por sua alta taxa de captura, baixos custos de fabricacdo e consumo eficiente
de energia (Wang et al., 2019). Embora o processo de scrubbing aplicando aminas seja
ja considerado uma tecnologia madura, pronta para aplicagdo em escala industrial, tal
processo pode causar problemas como corrosao levando a degradac¢do do equipamento,
fato que motivou a busca por tecnologias alternativas de contencao de CO; (Kittel et al.,
2009; Soosaiprakasam e Veawab, 2008). Estudos realizados na ultima década mostraram
que sorbentes sélidos baseados em metais alcalinos e alcalino-terrosos sdo uma
promissora alternativa para eficiente captura de didxido de carbono (Abbasi e
Aratoopour, 2010; Hayashi et al., 1998; Ryu et al., 2005). H4 muitos estudos aplicando
oxido de calcio como sorbente para CO, em ciclos calcium looping (Alonso et al., 2010;
Diego et al., 2016) ou aplicando carbonatos de metais como sddio, potdssio e magnésio,
COm sucesso.

A tecnologia de fluidizagao que inclui os leitos fluidizados circulantes é largamente
aplicada na industria em diferentes dreas como a industria quimica, petroquimica,
farmacéutica, de alimentos e de geracdo de energia. A aplicacdo de reatores de leito
fluidizado para captura de carbono num processo de pds-combustdo aplicando
sorbentes sélidos é relativamente nova. Esta aplicacdo inclui reatores carbonatadores,
onde um sorbente sélido reage com o diéxido de carbono dos gases resultantes de
combustdo retirando o CO, da mistura gasosa que alcancara a atmosfera; e reatores
calcinadores ou regeneradores que regeneram o sorbente sélido liberando CO; puro que
pode ser, entdo, armazenado (Ghadirian, et al., 2019). Shimizu et al., 2010, estudaram
diferentes configuracdes para um ciclo incluindo separac¢do de diéxido de carbono para
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verificar qual combina¢do, carbonatador borbulhante/circulante, regenerador
borbulhante/circulante, apresentaria melhor performance.
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Figura 3. OpcOes para captura de carbono em plantas de poténcia. Syamlal, M. 23rd International
Symposium on Chemical Reaction Engineering, Bangkok, Thailand, 2014.

Neste contexto se inserem as iniciativas denominadas CCSI e CCSI-2, Carbon Capture
Simulation Initiative fases 1 e 2, que englobam simulagdo e modelagem avangada multi-
escala voltadas para desenvolvimento de tecnologias de captura de carbono. Estas
iniciativas que reldnem laboratérios de pesquisa do governo Americano bem como
Universidades e IndUstria e cujo objetivo final é desenvolver ferramentas de simulacao
confidveis que tem o potencial de diminuir drasticamente o tempo de desenvolvimento
dessas tecnologias.
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5.0bjetivos:
Focando apenas no processo de captura de CO;:

1. Contribuicdo para o desenvolvimento de modelos reativos sub-malha para
simulagao de grandes escalas.

2. Testes preliminares de modelos sub-malha, que venham a ser obtidos, em
simulacdes de grandes escalas para validacao.

3. Contribuicdo para desenvolvimento de ferramenta de simulagdo, modelo
matematico, passivel de ser aplicada no sentido de auxiliar a aceleracdao do
desenvolvimento de tecnologias de captura de carbono, podendo funcionar, por
exemplo, como ferramenta de apoio para scale-up.

6.Detalhamento e fundamentacgao tedrica:

A configuracdo basica de um ciclo de leito fluidizado circulante (LFC) consiste de um
reator ou riser, onde se desenvolve o escoamento gas-sélido, e onde as particulas sao
transportadas pelo gas do escoamento; de um ciclone alocado no topo do riser que
separa o gas e o sélido; de um stand pipe para retorno do sélido separado no ciclone até
a entrada do reator, e de equipamentos para controle de escoamento, como silos e a
vdlvula L ou J (Ghadirian et al., 2019). Uma das grandes aplicacdes de loops LFC é a
industria de geracao termoelétrica que é uma das grandes responsaveis pelas emissdes
de gases de efeito estufa para a atmosfera. Considerando uma planta de poténcia LFC
que inclua captura de carbono em pds-combustao aplicando sorbentes sélidos, reatores
carbonatadores e regeneradores compordao o loop. O reator carbonatador é o
equipamento no interior do qual o diéxido de carbono é retirado da mistura de gases da
exaustdo que deixa o combustor LFC. O regenerador é o reator onde o sorbente sélido é
regenerado por calcinacdo, sendo o sdlido regenerado devolvido a entrada do reator
carbonatador e o CO; puro encaminhado para posterior armazenamento ou utilizacao.

A Figura 4 mostra o desenho esquematico de uma planta de poténcia incluindo captura
de carbono numa configuracdo de captura em pds-combustdo. O boiler, na figura 4, é
um ciclo LFC, e esta figura também mostra, em seu bloco PCC (post combustion capture),
a captura de carbono, que numa planta real compde o loop LFC na forma de reatores de
leito fluidizado adicionais. A Figura 5 mostra o desenho esquematico dos reatores
carbonatador e regenerador correspondentes ao bloco PCC da Figura 4.

O trabalho de pesquisa, presentemente proposto, vai tratar unicamente do processo de
captura de carbono por sorbente sélido que tem lugar num reator carbonatador em
configuracdo de pds-combustdo. No caso, o reator carbonatador considerado serd um
leito fluidizado circulante que é alimentado com sorbente fresco e/ou regenerado e com
os gases de exaustdao do combustor de uma planta de poténcia.
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Figura 4. Diagrama esquematico de uma planta de poténcia a carvdo pulverizado. O boiler é um ciclo
LFC. (Zamarripa et al., 2017)
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Figura 5. Desenho esquematico dos reatores carbonatador e regenerador a esquerda, a direita, reator carbonatador
em detalhe. (Khongprom & Gidaspow, 2010).

6.1.A natureza multi-escala dos escoamentos gas-solido desenvolvidos em risers

Reatores quimicos multifasicos sdo um tema central na engenharia quimica pela
multiplicidade e importancia de suas aplicagdes. No interior de tais reatores se
desenvolvem escoamentos complexos multi-escala que podem envolver fases diferentes
da mesma substancia, como um liquido e seu vapor, ou substancias diferentes em
diferentes estados fisicos envolvendo a presencga de bolhas ou aglomerados. De acordo
com Prosperetti e Tryggvason, 2007, estima-se que mais da metade de tudo o que se
produz na sociedade industrial moderna depende, em alguma extensdo, de algum
processo ou escoamento multifasico. Entre os reatores multifasicos de grande aplica¢do
industrial figuram os reatores de leito fluidizado, que sdo intensamente utilizados nas
inddstrias quimica, petroquimica e de energia.

O presente estudo foca no escoamento multifasico gas-sélido desenvolvido no interior
de um reator carbonatador de leito fluidizado circulante onde a fase gas é a mistura de
gases de exaustdo de um boiler para geragdo termoelétrica e o particulado é o sorbente
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sélido que ira retirar o CO, da mistura gasosa para posterior armazenamento impedindo
gue o mesmo atinja a atmosfera.

Um fator preponderante para escoamentos multifasicos em geral e, também, para o
escoamento gas-sélido desenvolvido no interior do LFC carbonatador, é uma boa mistura
entre as fases, o que é essencial para promover adequadamente o transporte de
espécies e energia. Contudo, este desejavel contato entre o gds e o sélido é dificil de se
alcangar uma vez que o estado de distribuigao uniforme é instavel, dando origem a
estruturas ndo uniformes que abrangem um largo range de escalas de comprimento e
tempo em escoamentos com elevados gradientes de concentra¢des de fases. Horio,
1997, cita o fato de, durante os primeiros estagios de pesquisa em fluidizacao, iniciados
no final dos anos 30, pelo desenvolvimento dos primeiros processos de craqgueamento
catalitico fluido, os pesquisadores ndo conseguirem compreender os decepcionantes
baixos valores das taxas de conversao dos processos; sendo que tais baixos valores de
rendimento se deviam a heterogeneidade multi-escala dos escoamentos, a época, muito
mal compreendida e ndo apropriadamente levada em conta em projetos.

De acordo com Sundaresan, 2000, escoamentos gas-sélido presentes em processos
industriais aplicam particulados com um largo range de distribuicdo de tamanhos com
didametros médios que variam entre 50 e 100 um, e fragdes volumétricas de sélido que
vdo desde 0.01, em tubos reatores, até 0.50 em leitos fluidizados densos. Em tais
escoamentos, observa-se entdo, largos ranges de numeros de Stokes e numeros de
Froude, sendo que, para os casos mais diluidos, formam-se estruturas coerentes de
particulas denominadas clusters, streamers ou strends, dependendo de sua forma,
enquanto se observa o surgimento de bolhas nas suspensdes gas-sélido densas.

Os escoamentos gas-solido desenvolvidos no interior de LFCs carbonatadores sdo
escoamentos rapidos com distribuicao espacial de sdélido altamente ndo uniforme que
se desenvolve numa topologia a clusters que se formam e se desfazem, coalescem e se
guebram em clusters menores ao longo de toda extensao do riser e ao longo de todo o
tempo de funcionamento da maquina, com alta taxa de recirculacdo de sélido e
escoamento descendente junto as paredes. Esta estrutura a clusters impde valores
elevados de velocidade de deslizamento entre o gas e o particulado, e a natureza instavel
das estruturas coerentes é o que torna a descricao fluidodindmica dos escoamentos em
LFCs, um grande desafio. Um outro fator importante a ser citado é que, enquanto em
turbuléncia monofasica se assume a existéncia de uma cascata de escalas turbulentas
numa clara separacdao de escalas que impde uma rigida organizacao hierdrquica de
escalas de tempo, comprimento, energia, vorticidade e velocidade as estruturas
turbulentas, desde as maiores escalas vinculadas a geometria do equipamento descendo
até as escalas dissipativas de Komolgorov; em escoamentos gds-solido ndo se pode supor
a existéncia de qualquer tipo de separacao de escalas e, até o presente, tudo indica que
clusters pertencentes a diferentes escalas de tempo e comprimento interagem afetando-
se livremente, de diferentes maneiras, sem obedecer a qualquer nivel de hierarquia (Tan
e Goldhirsch, 1998). Conforme observado por van der Hoef et al., 2006, as maiores
estruturas em escoamentos gas-solido e granulares, podem ser da ordem do metro e,
ainda assim, sdo diretamente influenciadas por interagcbes particula-particula e gas-
particula que ocorrem na escala do milimetro ou do micron. Esta falta de separacdo de
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escalas caracteristica destes escoamentos é outro fator que contribui imensamente para
a dificuldade de sua descri¢do fluidodinamica.

Uma vez que as menores escalas temporais das estruturas coerentes da fase sélido sao
ordens de magnitude maiores que os avanc¢os de tempo praticados nas simulacgdes,
todas as escalas temporais de clusters sdo captadas nos procedimentos numéricos
(Sharma et al., 2000). A dificuldade, portanto, repousa em capturar e resolver as escalas
espaciais.

A denominada micro-escala espacial compreende todas as escalas inferiores a menor
estrutura coerente do escoamento. Estas microestruturas compreendem tamanhos da
ordem do micron. A macro-escala espacial compreende todas as estruturas coerentes
de tamanhos superiores ao tamanho da célula numérica aplicada a uma simulacdo de
grandes escalas (SGE) e inferiores as maximas dimensdes do dominio fisico. Macro-
estruturas tem dimensdes compreendidas no range entre centimetros e metros. A
meso-escala se encontra, entdo, no gap entre micro e macro-escalas, com tamanhos
superiores ao da menor estrutura coerente e inferiores ao tamanho da célula SGE, com
ordens de grandeza entre milimetros e centimetros.

Agrawal et al., 2001, observaram que estruturas coerentes surgem em consequéncia de
instabilidades associadas ao movimento relativo entre as fases gas e sélido e também,
devido a dissipacdo de energia associada a flutuagdo no movimento das particulas
causada por choques ineldsticos e amortecimento viscoso. De acordo com Agrawal et
al., 2001, as menores estruturas coerentes presentes num escoamento gas-solido terdao
o tamanho médio de 10 diametros de particula, considerando escoamento
monodisperso.

Sundaresan et al., 2001, estudaram a origem e a hierarquia das instabilidades que levam
a formacdo de meso-estruturas em escoamentos gas-solido. No caso de leitos fluidizados
densos ou borbulhantes, perturbag¢des unidimensionais denominadas traveling waves,
emergem do estado de fluidizagdo uniforme quando os efeitos inerciais superam as
tensdes da fase sélido. As perturbagcdes unidimensionais dao origem a perturbacdes
bidimensionais consideradas reminiscéncias de bolhas de gas. Glasser et al., 1998,
mostraram que estas perturbacdes também estdo presentes em leitos fluidizados
diluidos ou circulantes e Sundaresan et al.,, 2001, apontam que dois mecanismos sdo
responsdveis pela origem das estruturas de meso-escala; as interacdes entre as duas
fases e as colisdes ineldsticas entre as particulas sdlidas.

As estruturas de macro-escala sdo as responsdveis pela mistura em larga escala no
interior dos reatores. Sua formacdo, crescimento e propagacdo sdo diretamente
influenciadas pelo tamanho do reator, por sua geometria, e pelas configuracdes das
fronteiras fisicas de entrada e de saida (van den Akker, 1998).

Conforme ja mencionado, estas estruturas pertencentes a diferentes escalas espaciais

se afetam mutuamente sem respeitar a qualquer hierarquia de escalas e ao longo de
toda a extensdo e por todo o tempo do funcionamento do reator.
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O projeto e desenvolvimento de reatores de leito fluidizado sdo realizados através do
empiricismo convencional e baseiam-se no escalonamento gradual de plantas de
demonstracdo, o que incorre em altos custos e elevadissimos tempos de execu¢do. Pode-
se citar como exemplo a planta de demonstracdao de combustao em leito fluidizado
circulante do projeto Nucla nos Estados Unidos. A usina foi escalonada a partir de uma
planta com capacidade de 36 MWe para 100 MWe. O valor despendido para construcao,
operacionalizacdo e colocacdo em partida foi de 319 milhdes de ddélares (em valores
atualizados) e seu desenvolvimento levou quatro anos e meio.

Em vista dos altos custos e elevados tempos de execucdo relacionados ao
desenvolvimento empirico de reatores de leito fluidizado, ha um crescente interesse
tanto por parte da industria quanto por parte da academia na utilizacdo de simulacdo
numeérica como ferramenta de auxilio a projetos. Contudo, ndo é possivel escrever um
Unico modelo numérico que contenha em si todos os detalhes das interaces particula-
particula e gas-particula para um equipamento em escala industrial. Em vista da natureza
multi-escala dos escoamentos gas-sdlido, € comum que se recorra a uma abordagem
multi-escala para o equacionamento de sua modelagem matematica (van der Hoef, et
al., 2006; Sundaresan et al., 2018). A idéia é construir uma descricdo matematica do
escoamento gas-sdlido desenvolvido no interior do reator de leito fluidizado através de
uma hierarquia de modelos escritos para as diferentes faixas de escalas espaciais que
levem em conta diferentes niveis de detalhe a respeito das interagdes particula-particula
e gds-particula, de forma que resultados de modelos mais fundamentais alimentem
simulagdes aplicando modelos para grandes escalas.

A abordagem multi-escala pode envolver diferentes niveis e tipos de modelagem
baseadas em diferentes métodos. O denominado Particle-Resolved direct numerical
simulation (PR-DNS) foi concebido buscando resolver todas as escalas de estruturas
coerentes do escoamento, sendo as particulas rastreadas via aproximacdo Lagrangeana
pela aplicacdo da segunda lei de Newton a cada particula individual, sendo as intera¢des
entre particulas levadas em conta através de modelos tipo esfera-dura ou esfera-macia
(Prosperetti e Tryggvason, 2009; Tem Cate e Sundaresan, 2006; Ladd, 1994; Ozel et al.,
2017). Este modelo prové resultados que permitem equacionar interagdes particula-
particula e gds-particula na forma de modelos constitutivos (Beetstra et al., 2007) sendo
capaz de resolver completamente as estruturas do escoamento sem necessidade de
adocdo de hipdteses simplificadores mas, pelo seu alto custo computacional permite
simular sistemas com limitado nimero de particulas, algo em torno de 10° particulas.

Outra abordagem é o método Latice-Boltzmann, que fornece um nivel bem detalhado
de descricdo das interacdes entre o gds e o sdélido. Através deste método, o campo de
escoamento de gds é modelado em escalas menores que o tamanho de particula. As
interacdes entre gas e sélido sdo incorporadas dispondo as particulas em latice e
impondo condi¢cbes de contorno de ndo deslizamento sobre a superficie de cada
particula. Este método permite medir muito bem a efetiva troca de momentum entre as
duas fases e resolve em detalhes o campo de escoamento entre duas esferas vizinhas
(Ladd, 1994; Ladd e Verberg, 2001). O objetivo de simulag¢es Lattice-Boltzmann, do
ponto de vista do projeto de reatores, é construir modelos de arrasto entre as fases a
serem aplicados a simula¢ées de grandes escalas de sistemas gas-sélido densos.
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O Computational Fluid Dynamics Discret Element Method (CFD-DEM), representa um
nivel de abordagem em escala ligeiramente mais grosseira, numa abordagem Euler-
Lagrange; Euleriana para o gas e Lagrangeana para o solido. Este método aplica uma
estrutura Euleriana de equacgdes localmente médias para a fase gas e a segunda lei de
Newton para cada particula individual sendo capaz de lidar com sistemas incluindo
milhGes de particulas levando em conta diferentes interagdes entre as mesmas como
efeitos eletrostaticos, de van der Waals ou pontes liquidas entre particulas molhadas
(Tanaka et al., 1993; Capecelatro e Desjardins, 2013). Simula¢des CFD-DEM, no entanto,
exigem modelos de fechamento para as forcas de interacdo entre fases na interface e
tensdes efetivas da fase fluido. Seus resultados podem ser usados para equacionar
tensdes na fase particula, arrasto para sistemas de escalas maiores, mistura e dindmica
de agregacao.

O Multiphase Particle-In-Cell — MPPIC se aplica bem a simulac¢des de plantas em escala
de laboratério (~ 0.1 m) (Snider, 2001; O’Rourk e Snider, 2010), enquanto que o
método Filtered Multiphase Particle-In-Cell (FMP-PIC) é capaz de lidar bem com
experimentos computacionais na escala comercial (= 10 m) (Patankar e Joseph, 2001;
Lu et al.,, 2017). Ambos incorporam bem o efeito de distribuicdo de tamanhos de
particulas. Contudo, ambos exigem modelos de fechamento constitutivos e ndo tratam
bem com efeitos de forgas entre particulas. Seus resultados podem ser diretamente
aplicados em apoio a projetos de reatores.

O modelo de dois fluidos Two Fluid Model (TFM) ou Microscopic Two Fluid Model
(MTFM), modelo de dois fluidos microscépico, baseado na Teoria Cinética dos
Escoamentos Granulares (TCEG) (Lun, et al., 1984), é o modelo para o qual ambas as
fases sdo tratadas como meios continuos interpenetrantes em equilibrio
termodinamico. As equa¢des do modelo de dois fluidos foram estabelecidas por Johnson
e Jackson nos anos 60 e este modelo simula desde escoamentos detalhados
desenvolvidos em dominios fluidos reduzidos aplicando malhas numéricas refinadas na
forma de simulag¢des altamente resolvidas, até reatores em escala de laboratério e em
escala piloto exigindo, em ambos os casos, fechamentos constitutivos para as escalas
menores cujos detalhes sdo perdidos no procedimento de solugdo numeérica. As
chamadas High Resolved Simulations (HRS) ou, simula¢Ges altamente resolvidas, sdo
utilizadas para levantar os denominados fechamentos sub-malha para simulacdes de
grandes escalas de reatores de dimensdes industriais.

Por fim, cita-se o modelo de dois fluidos filtrado, Filtered Two-fluid Model (FTFM) obtido
do procedimento de passagem de médias as equacbes conservativas do modelo de dois
fluidos. E aplicado para simular plantas de escala comercial, exigindo fechamentos
constitutivos sub-malha para recuperar os efeitos fisicos perdidos no processo de
solucdo numérico-computacional. Seus resultados podem ser diretamente usados em
apoio a projetos e scale-up, e ainda para analise de performance de unidades em escala
comercial.

Numa abordagem multi-escala, tanto para a fase gds quanto para a fase particula
modelos do tipo continuo (Euleriano), ou discreto (Lagrangeano) podem ser aplicados
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dependendo das escalas espaciais consideradas; a idéia é que modelos matemadticos
gerados para as escalas menores, que levam em conta interagdes gds-particula e
particula-particula de forma detalhada, sejam aplicados como fechamentos em
simulagGes de escalas maiores fechando assim, a abordagem hierdrquica de escalas.

Devido as atuais limitacdes computacionais, ndo é possivel simular reatores em escala
industrial aplicando malhas numéricas suficientemente refinadas, assim simulacdes
numéricas de reatores de leito fluidizado reais sdo realizadas através de simulacdes de
grandes escalas (SGEs) e perdem detalhes importantes dos escoamentos pertencentes
a meso-escala, detalhes que sdo filtrados pelas malhas grosseiras fazendo que tais
simula¢des produzam resultados qualitativamente corretos porém, quantitativamente
distorcidos ndo podendo ser levados em conta em projetos. SGEs exigem, portanto, leis
constitutivas sub-malha fechando o sistema de equagdes conservativas a fim de
recuperar os efeitos da meso-escala que sdo filtrados pelo procedimento numérico-
computacional aplicando malhas grosseiras. Do ponto de vista da fluidodinamica, os
fechamentos referentes a meso-escala necessdrios sdo para o arrasto entre as fases e
fechamentos para as tensées efetivas de meso-escala para o gés e para o sélido, sendo
o efeito de arrasto o mais importante por constituir o driving force do escoamento gas-
sélido desenvolvido no interior de LFCs.

Um método muito utilizado por diferentes grupos de pesquisa para obtencdo de
modelos sub-malha (Igcy e Sundaresan, 2011; Milioli et al. 2013; Parmentier et al., 2012;
Ozel et al. 2013; Schneiderbauer e Pirker, 2014; Capecelatro et al., 2014; Ozel et al., 2016;
Fox, 2014; Capecelatro et al., 2016; Gu et al., 2016; Sarkar et al., 2016, dentre outros)
consiste em aplicar o MTFM baseado na TCEG, a dominios fluidos de tamanhos
reduzidos, impondo condi¢cdes de contorno periddicas a todas as fronteiras, com
aplicacdo de malhas numéricas bastante refinadas da ordem do décimo de milimetro.
Tais simulagdes sdo capazes de captar as menores estruturas coerentes presentes nos
escoamentos. Os resultados destas simulacdes sdo entdo filtrados e classificados em
gaps de valores de varidveis independentes estabelecidas como marcadores (lgci e
Sundaresan, 2008) e, entdo, das estatisticas obtidas sdo equacionados os modelos de
fechamento sub-malha a serem aplicados a simula¢des de grandes escalas de reatores
fluidizados em conjunto com as equacdes do FTFM. Esta metodologia de obtencado de
fechantos sub-malha tem sido muito bem sucedida e, cita-se aqui, como exemplos, o Igci
sub-grid model e o Milioli sub-grid model disponiveis no cédigo CFD MFIX disponibilizado
pelo departamento de energia dos Estados Unidos.
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Figura 6. Hierarquia de escalas na modelagem matematica para escoamentos gas-sélido desenvolvidos em risers
(Sundaresan et al., 2018)

6.2.Modelos de Turbuléncia

A turbuléncia é um fen6meno que se desenvolve em escoamentos fluidos de diferentes
naturezas, sempre que os efeitos inerciais, geradores de energia, suplantam em certa
razao os efeitos dissipativos viscosos. Quando o numero de Reynolds do escoamento se
torna suficientemente alto, o escoamento serd portador de grande quantidade de
energia cinética e a introducdao de algum nivel de perturbacdo podera fazé-lo
transicionar e degenerar em turbuléncia. O quanto os efeitos inerciais devem ser
superiores aos efeitos viscosos para que o escoamento transicione e se torne turbulento
dependera de diferentes fatores como propriedades fisicas do fluido considerado e
geometria envolvida.

Em muitos casos, a turbuléncia é indesejada, como no movimento de aeronaves pela
atmosfera, onde a presenca de turbuléncia implica na necessidade de maior entrega de
combustivel ao motor para realizacdo de um mesmo deslocamento a fim de vencer a
resisténcia adicional imposta pela turbuléncia. Em outros casos, contudo, a turbuléncia
ndo somente serd desejavel como terd papel importante. No interior de reatores
quimicos, por exemplo, os vértices promoverao uma maior mistura, aumentando o
contato entre espécies, favorecendo as reacdes.

A aplicacdo de interesse no presente estudo envolve a reacdo de captura de carbono por
sorbente sdélido no interior de um LFC. LFCs sdo reatores quimicos no interior dos quais
se desenvolvem regimes de fluidizacdo rapida, onde a velocidade superficial do gas se
encontra no range entre 3 e 16 m/s (Grace, Avidan & Knolton, 1997) e onde a turbuléncia
estd presente. Ao simular um problema de engenharia, para que os resultados obtidos
sejam realistas e possam vir a ser utilizados em projetos, é necessario levar em conta
todos os mecanismos fisicos presentes no caso em estudo, de forma que ao simular o
LFC carbonatador, é preciso levar em conta a turbuléncia presente no escoamento gas-
solido estudado, tanto no que se refere as simulagGes altamente resolvidas,
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pertencentes a primeira etapa deste estudo, como ao que se refere as simulagdes de
grandes escalas a serem realizadas na segunda etapa. Assim, a fim de levar em conta a
turbuléncia e seus efeitos, em ambas as etapas do projeto serdo considerados modelos
de turbuléncia. A segunda etapa aplicard o bem conhecido modelo k — ¢, baseado no
conceito de viscosidade turbulenta, u;, sendo k a energia cinética turbulenta e ¢, a
dissipacdo da mesma, e que consiste de duas equac¢des de transporte, uma para a
geracdo de energia cinética turbulenta e outra, para sua dissipacao, sendo feito, ao final,
um balango. Pela aplicagdo do modelo k — &, a viscosidade dinamica nas equagdes de
Navier-Stokes sera uma viscosidade efetiva, resultado da soma da viscosidade turbulenta
e da viscosidade molecular do fluido.

As simula¢des altamente resolvidas, serd implementado um modelo microscépico
estocdstico que introduz uma perturbacdo randdmica ao escoamento. Tal procedimento
é largamente aplicado em turbuléncia monofédsica e o modelo estocastico em questdo é
denominado forcing function.

Em turbuléncia monofasica ha o dogma que, para numeros de Reynolds suficientemente
altos, nas menores escalas o comportamento do campo de velocidades turbulento é
universal (Eswaran e Pope, 1987). De acordo com esta hipotese, escoamentos
turbulentos diferentes serdo iguais nas menores escalas, e ainda, ao estudar as menores
escalas do escoamento turbulento mais simples, um campo de escoamento com
turbuléncia homogénea e isotrdpica, as conclusdes obtidas deverao ser validas para as
menores escalas de qualquer escoamento turbulento. Assim, aplica-se forcing function
quando se deseja estudar as menores escalas turbulentas consideradas universais
(Orszag, 1980; Rogallo, 1981; Pope, 2000; Eswaran e Pope, 1988; Boivin et al., 1998;
Février et al., 2005; Alvelius, 1999; Moin et al., 1991; Constantin et al., 1994; Overholt e

Pope, 1996; dentre outros). Estes estudos sdo realizados via simulagdo numérica direta
partindo-se de condic¢des iniciais com niveis de turbuléncia desejados pré-estabelecidos
e impondo-se fronteiras periédicas aos dominios fluidos. A condicdo de contorno
periddica remove do escoamento o driving force que naturalmente existiria com
aplicagdo de condigdo de contorno de entrada convencional. Sem o driving force ndo ha
injecdo de energia no escoamento e os vortices turbulentos somem ao longo das
sucessivas iteracoes, por efeito de dissipacdo viscosa de energia. Desta forma, a
introducdo da forcing function alimenta estes escoamentos com energia mantendo os
vortices turbulentos e permitindo seu estudo por tempo indeterminado.

Em turbuléncia assume-se a existéncia de separacdo de escalas de forma que a forcing
function pode ser gerada de forma a alimentar com energia as maiores escalas presentes
e a energia desce, entdo, pelas sucessivas escalas de vortices, indo alimentar as menores
escalas. Nestas aplicacGes, as equacbes conservativas sdo resolvidas no campo espectral
e a forcing function é gerada para os mais baixos nimeros de onda presentes e é entdo
somada as equacdes de Navier-Stokes como um termo fonte adicional. Para impedir que
gualquer tipo de padrdo possa ser imposto pela forcing function aos escoamentos, ela é
gerada como um processo de Uhlenbeck-Ornstein, baseado no movimento de uma
particula Browniana e que é descrito matematicamente pela equagdo de Langevin, ou
seja, através de uma equacdo diferencial que possui um termo randoémico (Einstein,
1905; Langevin, 1908; Uhlenbeck e Ornstein, 1930), assumindo um valor randémico
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diferente a cada iteragdao convergida, alimentando a turbuléncia com energia pelo tempo
desejado, sendo que essa energia chega as menores escalas através da cascata
turbulenta sem qualquer identidade, incapaz de alterar o campo de escoamento
inicialmente imposto (Pope, 2000).

Embora ndo seja, de fato, um modelo de turbuléncia, a forcing function introduz uma
perturbacdo controlada de micro-escala no escoamento desenvolvido em simulagdes
altamente resolvidas que gera o efeito desejado de mistura.

Comparadas as instabilidades inerentes ao préprio escoamento gds-sélido, as
instabilidades inseridas pela forcing function sdo ténues e, apesar disso, a inclusdo de
forcing function as simulacdes pode acarretar dificuldades numéricas significativas que
podem mesmo levar a divergéncia. Uma forma de contornar este problema é a
implementacdo de filtros passa baixa ou passa banda tipo FIR (finit impulse response)
aos arrays de forcing function gerados num time-step. Tais filtros podem ter seus
coeficientes gerados em softwares como MATLAB. Pode-se aplicar um filtro simples
triangular ou um filtro de Gauss com 51 coeficientes, por exemplo. O processo de
filtragem é feito pela implementacdo do produto de convolugdo entre os coeficientes de
filtro e o array de forcing function recém gerado. O produto de convolugdo é
implementado via transformada rdpida de Fourier que pode, por sua vez, ser
implementada através do lema de Danielson e Lanczos que em 1942 expuseram uma
das mais claras dedugdes para o algoritmo que implementa a transformada rapida de
Fourier. A aplicagdao de um filtro passa baixa elimina as altas frequéncias do array de
perturbacdo facilitando, assim, a convergéncia. Um filtro passa banda permite que
permanecam as frequéncias pertencentes a uma banda de interesse.

No presente estudo, a forcing serd gerada no espaco fisico e serd introduzida nas
simulac¢des através do termo gravitacional da fase gas ou através do termo de arrasto
(Andrews, 2006; Loezos, 2003; Andrews et al., 2005) na forma de um processo
estocdstico de Uhlenbeck-Ornstein, conforme ja mencionado, e aplicando um algoritmo
de geracdao de nimeros aleatdrios com distribuicdo de probabilidade Gaussiana, como o
algoritmo de Ziggurat ou o algoritmo de Park-Miller presentemente adotado (Marsaglia
e Tsang, 1984; Marsaglia e Tsang, 2000, Park e Miller, 1988; L'Ecuyer, 1988; Devroye,
1986; Bratley, Fox, Schrage, 1983; Knuth, 1981).

6.3.Modelos de Arrasto

Dentre todos os efeitos fisicos que ocorrem no escoamento desenvolvido no interior de
um leito fluidizado gas-sélido, o arrasto é o mais importante. E a forca de arrasto do gas
sobre o particulado que se opde ao efeito gravitacional gerando o efeito de fluidizacao.
Assim, a forca de arrasto é, de fato, o driving force de escoamentos multifasicos
fluidizados. Desta forma, quando estudos sobre fluidizacdo sdo realizados via
experimentacdo computacional, a acuracidade dos resultados das simulacdes depende
diretamente da acuracidade do modelo de arrasto entre fases empregado.

O processo de modelagem da forca de arrasto num escoamento gas-sélido leva em conta
as interagGes entre o fluido e as particulas sempre sobre ranges de fracdo volumétrica
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de sélido e numeros de Reynolds (Rubinstein et al., 2016). Dentre outros, ha dois
modelos de micro-escala na literatura largamente utilizados em simulagbes de
escoamentos gas-soélido de risers; sdo eles, os modelos de Wen-Yu (Wen & Yu, 1966) e
de Beestra-van der Hoef-Kuipers (Beestra et al., 2007), ambos descrevendo situagdes de
distribuicdo de sélido homogéneas. O modelo de Wen-Yu é um modelo empirico e foi
deduzido baseado em experimentos de fluidizacado liquido-sélido onde a distribuicdo do
particulado é completamente homogénea nao havendo presenca de estruturas
coerentes. O modelo de van der Hoef foi deduzido com base em resultados de
simula¢des altamente resolvidas desenvolvidas segundo o método Lattice-Boltzmann,
onde o fluido circula ao redor de particulas esféricas para arrays de esferas em
configuragdes mono e bi-dispersas. Tanto o modelo de van der Hoef como o modelo de
Wen-Yu, quando aplicados a escoamentos gas-sdélido do tipo desenvolvido no interior de
risers, entregam como resultado valores de arrasto irreais, superestimados, pois foram
obtidos a partir de distribuicdes homogéneas de particulas enquanto que no interior de
um riser, o escoamento se desenvolve numa topologia a clusters, apresentando ao longo
de todo o reator estruturas coerentes de particulas, pertencentes a diferentes escalas,
separadas por grandes regides de by-pass de gds o que resulta num efeito de arrasto
menor do que ocorreria numa situacao de distribuicio homogénea. Fazendo-se uma
analise paramétrica comparativa entre estes dois modelos, Rubistein et al., 2016,
verificaram que o modelo de van der Hoef prové resultados ainda mais superestimados
para o arrasto que o modelo de Wen-Yu para um mesmo escoamento gas-sélido em
estudo. O motivo disso é que o primeiro foi baseado em simulagdes Lattice-Boltzmann
que, por um lado, sdo capazes de levar em conta de forma muito detalhada interagdes
entre as fases e, em principio, sdo capazes de estimar com grande acuracidade a troca
de momentum entre elas, por outro lado, este método de simulagdo fixa as particulas
em latice, presas em seus lugares elas ndo podem rotacionar ou transladar o que resulta
num elevado numero de Stokes e num efeito de arrasto como de leito fixo. Embora o
modelo de Wen-Yu também descreva, a priori, um sistema homogéneo, em seu
experimento, as particulas sélidas estavam livres para se mover linearmente e rotacionar
0 que resulta em valores de niumeros de Stokes menores. Ambos sdo modelos de micro-
escala utilizados alternativamente um ao outro; Igci & Sundaresan, 2011; Milioli et al.,
2013 e Ozel et al., 2013; aplicaram o modelo de Wen-Yu em suas simula¢des, enquanto
que Pepiot & Desjardins, 2012 e Radl & Sundaresan, 2014 aplicaram o modelo de van
der Hoef.

Rubinstein et al., 2016, deduziram um modelo de arrasto para baixos valores de nimeros
de Reynolds e para os ranges totais de nimeros de Stokes e fra¢cdes volumétricas de
solido. O modelo de Rubinstein et al. foi obtido de resultados de simula¢des Lattice-
Boltzmann permitindo, contudo, que as particulas transladassem e rotacionassem
livremente sob efeito do gas circundante de forma que este modelo faz uma ponte entre
as situacdoes extremas, no que diz respeito a valores de numeros de Stokes,
representadas pelos modelos de Wen-Yu, baixos nimeros de Stokes, e van der Hoef,
altos nimeros de Stokes.

Sendo os modelos de Wen-Yu, van der Hoef, e Rubinstein, modelos de micro-escala,

podem ser prontamente aplicados as simulacGes altamente resolvidas do presente
estudo. O modelo de Rubinstein et al., pode, a principio, ser aplicado a SGEs uma vez
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que foi desenvolvido para toda a faixa de concentra¢des de sélido e nimeros de Stokes.
Ao se utilizar modelos como o de van der Hoef ou de Wen-Yu em simula¢des SGE de
escoamentos gas-sélido, é necessario aplicar corre¢des sobre a forca de arrasto a fim de
captar as heterogeneidades sub-filtro presentes nestes casos. O CFD MFIX tem
implementados o lgci sub-grid model e o Milioli sub-grid model com correcdes para o
coeficiente de arrasto de Wen-Yu que o tornam prontamente aplicavel as simulacdes de
grandes escalas a serem desenvolvidas na segunda etapa deste trabalho de pesquisa.

No que diz respeito a segunda etapa deste projeto, cumpre dizer que a literatura faz
largo uso do modelo de arrasto EMMS (Yang et al., 2004), aplicavel a SGEs. O modelo
EMMS inclui um coeficiente denominado fator de heterogeneidade, cuja forma
matematica muda de acordo com a concentracdo de sdlido local, embutindo uma
correcdo para situacdes diferentes de concentracdao de sélido, semelhante a correcado
provida pelos sub-grid models de lIgci e Milioli.

Também, no que diz respeito as simula¢des de grandes escalas da segunda etapa do
estudo aqui proposto; Milioli, 2006, aplicou com sucesso o modelo de arrasto de
Gidaspow as suas simulacdes de grandes escalas de absorc¢do de didxido de enxofre por
calcario. O modelo de Gidaspow consiste em aplicar a equacdo de Wen & Yu a regides
com valores de fragdo de vazio locais altas e a lei de Ergun para regides com altas
concentragdes de sélido.

Devido a importancia do efeito de arrasto, é possivel que no inicio de cada etapa desta
pesquisa seja feito um estudo paramétrico para testar a performance dos diferentes
modelos; conforme ja dito acima, o modelo de arrasto aplicado ird afetar diretamente a
acuracidade dos resultados das simulagdes.

6.4.Efeitos friccionais

Ha uma gama de outros diferentes efeitos fisicos que se desenvolvem em escoamentos
gas-sdlido de risers CFB industriais e que, a rigor, sempre deveriam ser levados em conta,
nas simulagdes, em beneficio da acuracidade dos resultados, mas que, dependendo da
aplicacdo, sdao desprezados visando a simplificacdo dos casos em estudo o que pode
encurtar tempos de simulagdo de forma significativa e/ou minimizar recursos
computacionais necessarios. Pode-se citar, aqui, o efeito de massa virtual que nasce da
condicdo de ndo escorregamento na superficie das particulas sélidas fluidizadas e que é
comumente desprezado nas simulacdes gas-sélido de risers por representar, em casos
como o do presente estudo, um efeito de secundaria importancia (Enwald et al., 1996;
Zhang & van der Hidden, 2002). Nao confundir aqui, resisténcia de camada de filme com
massa virtual; esta ultima é um efeito fluidodinamico resultante da fluidizacdo das
particulas pelo gas, ja a primeira é uma resisténcia a reagdes quimicas, também causada
pelo efeito de ndo escorregamento, mas que aparece mesmo em situagdes onde o
particulado ndo é fluidizado, como experimentos em balanga termogravimétrica. Outro
efeito a ser citado é o efeito eletrostatico que aparece em diferentes situacdes pelo
surgimento de cargas elétricas nas particulas sélidas devido ao atrito entre as mesmas e
das mesmas com as paredes do reator, ou pela presenca de umidade (Ozel et a., 2017);
tal efeito pode levar ao aparecimento de centelhas e que, em casos extremos, causam
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explosdes que podem acarretar grandes danos materiais e humanos. Pelo bem da
simplicidade, também ndo se pretende incluir efeitos de Coulomb num primeiro
momento dos presentes estudos, uma vez que a literatura ndo evidencia sua
preponderancia na aplicacdo de interesse. Por outro lado, no interior de reatores
carbonatadores, assim como acontece nos escoamentos gas-sélido de LFCs em geral,
ocorrem, durante todo o tempo e ao longo de toda a extensdo do reator, regides com
valores elevados de fracdo volumétrica de sélido devido a natureza de sua topologia a
clusters. Em tais regioes efeitos friccionais se tornam importantes e a inclusao de
fechamentos matematicos que levem em conta tais efeitos pode, evidentemente,
melhorar as predi¢des dos resultados de simulacao.

A abordagem Euler-Euler de simula¢des de escoamentos gas-sélido de LFCs, com
aplicacdo do modelo de dois fluidos para ambas as fases, leva a fase sélido a ser tratada
como um meio continuo e, por conseguinte, leva a necessidade da obtencdo de valores
de parametros de continuum, como viscosidades e pressdo, para o particulado. A
modelagem de continuum de escoamentos granulares e de escoamentos gas-sélido
geralmente envolve modelos de Teoria Cinética (TC) para descricdo microscépica do
particulado e obtencdo de propriedades de continuum para as particulas. H4 uma
guantidade de modelos de TC disponiveis na literatura envolvendo, inclusive, efeitos de
turbuléncia como os modelos de Simonin e Ahmadi disponiveis no CFD MFIX. No
entanto, a maioria dos modelos de TC disponiveis incluindo aqueles aplicados com maior
sucesso em experimentacdo computacional, foram deduzidos para situacdes de
escamento diluido e, geralmente, para particulado constituido de esferas lisas e
africcionais partindo do pressuposto que o principal mecanismo para o transporte de
propriedades como momentum e energia dentro do sélido é a colisdo entre particulas,
o que é verdade para condi¢des de escoamento diluido onde domina o caos molecular.
Tais teorias cinéticas tem suas bases na teoria cinética dos gases densos de Chapman e
Enskog (Chapman e Cowling, 1970), e que por sua vez tem suas bases na teoria cinética
cldssica de Boltzmann (Boltzmann, edicdo 1995). Pode-se citar aqui trabalhos como de
Ogawa et al., 1980; Shen, 1981; Savage & Jeffrey, 1981; Jenkins & Savage, 1983 e ainda
os trabalhos de Lun et al., 1984 e Lun & Savage, 1986, sendo que nestes dois Ultimos se
apresenta a teoria e equacdo de transporte para energia pseudotérmica de Lun et al,,
que calcula o campo de temperatura granular para a fase sélido. O CFD MFIX inclui as
teorias cinéticas de Lun em suas formas diferencial e algébrica, sendo a forma algébrica
uma simplificacdo, onde se assume que a energia cinética granular é localmente gerada
e dissipada, desprezando efeitos de transporte. O modelo de Lun é muito acurado para
situacdes de escoamento diluido, mas falha terrivelmente em situacbes de
concentragdes de sélido densa e intermedidria sendo capaz de, tdo somente, descrever
pobremente o comportamento microscépico geral de fases sélido. Na verdade,
particulas reais sdo friccionais e seus escoamentos podem se tornar densamente
empacotados, surgindo dai uma outra classe de modelos deduzida para descrever
situacOes de escoamento extremamente densas cujas deducgdes foram baseadas em
situacOes como esvaziamento de silos. Aqui pode-se citar os modelos de Schaeffer
(Schaeffer, 1987) e o modelo de PRINCETON (Srivastava & Sundaresan, 2003), que
fornecem excelentes predicdes para situagdes densas chegando até o regime plastico.
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A rheologia de materiais granulares tem sido tépico de estudos ja ha muitas décadas na
tentativa de se compreender o comportamento dos materiais granulares em diferentes
condi¢Ges de escoamento. Escoamentos granulares e escoamentos gas-solido podem
apresentar grandes gradientes de fracdo de sélido em seu interior. De acordo com
Chialvo e Sundaresan, 2013, dependendo da fracao de sdlido local e do valor do scalar
shear rate, pode-se observar um de trés regimes de escoamento; quando a fracdo
volumétrica de sélido excede um valor critico denominado ponto de rigidez cisalhante,
uma particula, no interior do escoamento, sé poderd ser cisalhada se houver
desenvolvimento de for¢cas em cadeia que se expandam por todo o dominio causando
um movimento geral, neste tipo de escoamento tanto a pressao quanto as tensdes de
cisalhamento se tornam independentes do scalar shear rate; o segundo tipo de regime
se da abaixo da fracdo volumeétrica critica de sélido e se denomina regime inercial, dentro
deste regime tanto a pressdao do sdlido quanto as tensdes de cisalhamento serdo
proporcionais ao quadrado do scalar shear rate; e had o terceiro regime estabelecido
numa estreita janela de valores de fracdo de sdélido abaixo do ponto de rigidez cisalhante
denominado regime intermedidrio dentro do qual a pressado e as tensdes cisalhantes sdo
proporcionais ao scalar shear rate elevado a um expoente que pode variar entre 0.5 e a
unidade. Se as particulas que formam o sdlido forem infinitamente rigidas, apenas o
regime inercial poderd ser observado.

Ha ainda um ponto importante dentro do regime inercial que ocorre quando a fragao de
sélido alcanca o valor de 0.49, denominado ponto de congelamento. Este ponto divide
o regime inercial em dois ranges, o regime inercial denso, para valores de concentragao
de sélido superiores a 0.49 e o regime inercial diluido para concentra¢des de sélido
inferiores a 0.49. Abaixo do ponto de congelamento existe o caos molecular, onde as
colisdes entre duas particulas sao nao correlacionadas e, acima deste ponto, o caos
molecular é quebrado. Os modelos de teoria cinética tradicionais sdo baseados em
analises andlogas as de Boltzmann mas aplicando distribuicdes de probabilidade ad hoc
ou Gaussianas para as velocidades, enquanto a analise de Boltzmann aplica distribuicdes
de Maxwell. Estas teorias cinéticas tradicionais sdo muito bem sucedidos em descrever
o regime inercial abaixo do ponto de congelamento, falhando em diferentes graus acima
do mesmo. No regime inercial denso as particulas interagem com suas vizinhas muitas
vezes e, as vezes, através de interacdes duradouras o que resulta em distribuicdes de
velocidades que ndo sdo Gaussianas e cuja forma é dificil de prever.

Dentro desta variedade de comportamentos fica clara a necessidade de se estabelecer
um modelo rheoldgico que seja uma ponte que una os comportamentos desde uma
situacdo muito diluida até a situacdo densa, indo até o limite de empacotamente. Ha
teorias cinéticas deduzidas com esta finalidade, buscando uma descricdo abrangente de
comportamentos granulares. Cita-se aqui a teoria cinética modificada de Chialvo e
Sundaresan (Chialvo e Sundaresan, 2013), e a teoria cinética estendida de Berzi e Vescovi
(Berzi e Vescovi, 2015).

A teoria cinética de Chialvo e Sundaresan parte da teoria cinética tradicional de Garzé e
Dufty (Garzo e Dufty, 1999), que se aplica a escoamentos granulares diluidos. Os autores
comparam resultados de simulagdes de continuum aplicando a TC de Garzé e Dufty com
resultados de simulacbes DEM desenvolvidas no software LUMMPS para conjuntos de
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até 2000 particulas, e pela comparacao dos resultados, vao propondo modificagdes a TC
de Garzé e Dufty no sentido de estendé-la até que todo range de fra¢des de sdlido seja
coberto. Os pontos chave desta TC modificada s3ao a determinagdo de uma equagao para
o calculo da temperatura granular dividida em duas equagbes nos ranges denso e
diluido, e do estabelecimento de uma nova fungao de distribuicdo radial de sélido no
contato. Com base nestas duas modificacdes sdo propostas novas correlacdes para a
pressdo do sdlido e para a tensdo de cisalhamento. Ja a teoria cinética estendida de Berzi
e Vescovi usa a funcdo de distribuicdo radial de sélido no contato de Vescovi e se aplica
apenas acima do limite denso, equivalente ao valor de fracdo de sélido igual a 0.40.
Abaixo deste limite, propéem-se aplicar um modelo de teoria cinética tradicional.
Quando o limite denso é alcancado, aplica-se 0 modelo de Berzi e Vescovi que consiste,
além da funcao de distribuicdo radial de sdélido de Vescovi, de equacdes para a pressao
do sdlido, tensdo de cisalhamento e para a taxa de dissipacdo de energia. Ambos os
modelos aplicam uma propriedade do material particulado denominada coeficiente de
friccdo que leva em consideracdo a rugosidade superficial do material particulado
através de coeficientes de restituicdo efetivos. Esta pesquisadora implementou ambas
as teorias cinéticas, modificada e estendida, no CFD MFIX, para testes (relatério FAPESP-
BEPE processo 2014/1359-2). A teoria cinética modificada tem excelente desempenho no
range denso falhando no range diluido. Os préprios autores mostram discrepancias em
valores de temperatura granular para a banda baixa de fra¢des de sélido o que pode ser
resultado de se ter assumido distribuicdo de probabilidade Gaussiana para as
velocidades nesta banda, lembrando que a bem sucedida teoria cinética tradicional de
Lun usa uma distribuicdo de velocidades ad hoc de Jeffrey e Savage (Jeffrey e Savage,
1981). J4 a teoria cinética estendida, que se baseou em resultados obtidos por Chialvo e
Sundaresan, foi desenvolvida apenas para a banda alta de fragdes de sdlido, acima do
limite denso de 0.40, onde apresenta excelentes resultados.

E possivel que a inclusdo de um destes dois modelos de teoria cinética abrangente
melhore os resultados de simulagdo altamente resolvida de captura de carbono e, assim,
devem ser testadas.

6.5.Reacgdo de captura de carbono por sorbente sélido em LFCs

O presente estudo foca na reacdao quimica de captura de carbono por sorbente sélido
num processo também conhecido como dry scrubbing. A primeira etapa do presente
trabalho exige, portanto, um modelo matematico para a taxa de reacdo de captura de
dioxido de carbono, que compde a mistura dos gases de exaustdo de um boiler para
geracdo termoelétrica, por um reagente sdélido que estd contido em particulas sélidas
sendo um dos componentes das mesmas, tornando-se necessario, assim, partir de um
modelo para uma reac¢do quimica heterogénea gds-sélido.

ReacGes ndo cataliticas gds-solido acontecem em muitos processos industriais
importantes como a calcinagdo de calcario, a producdo de aco em alto fornos, a
regeneracao de catalisadores, etc. Os quatro tipos de formas basicas para modelos
matematicos comumente usados na descricdo de reagGes quimicas como as acima
citadas sdo; o modelo homogéneo, o sharp interface moving reaction zone model, o
finite thickness moving reaction zone model e o modelo de pellet of particles. Destes
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quatro modelos, os trés primeiros consideram o sélido como uma fase continua sendo
que, os modelos sharp interface moving reaction zone e homogéneo podem ser vistos
como casos limites do modelo finite thickness moving reaction zone. Na pratica, contudo,
o reagente sélido é formado de um aglomerado de particulas sdlidas porosas e esta
conformacao fisica do sélido é reconhecida pelo modelo do pellet of particles. H4 um
conjunto de artigos cldssicos que discutem a natureza e aplicacdo de tais formas
matematicas a descricdo de reacdes quimicas como a de presente interesse; Szekely e
Evans, 1901; Walker et al., 1959; Yagi e Kunii, 1953; Calvelo e Smith, 1970, dentre outros.

Sorbentes sélidos a base de metais alcalinos e alcalino terrosos tem-se mostrado
eficientes e economicamente vidveis para remocdo de CO, de gases de combustao,
possuindo resisténcia ao atrito superior, alta capacidade de sorcdo de didxido de
carbono e alta densidade bulk (Yi et al., 2007; Park et al., 2009; Abbasi e Arastoopour,
2010; Hayashi et al., 1998; Ryu et al., 2005; Lee et al., 2009; dentre outros). O mecanismo
da reacao de carbonatacdo do carbonato de um metal alcalino, por exemplo, com CO;
sob certas condi¢cdes de umidade para formar o bicarbonato do metal alcalino em
guestdo, s6 pode ser equacionado via experimentacdo convencional pela aplicacdo de
equipamentos como analisadores termogravimétricos que permitem obter uma taxa de
carbonatacdo inicial para a cinética de reacdo de sorcdo de diéxido de carbono.
Posteriores balangos baseados em resultados experimentais obtidos de sistemas
fluidizados como leitos fixos, podem ser usados para refinamento de uma forma final do
modelo de taxa de reagao para a carbonatagdao num processo de validagao.

Em processos de transferéncia de massa que acompanham reagbes quimicas, o
mecanismo de difusdo pode ter efeitos importantes sobre a rea¢do. Os mais simples e
mais comumente usados modelos para reagdes nao cataliticas heterogéneas gas-solido
sdao o modelo homogéneo, que pertence a classe de modelos homogéneos, o modelo
shrinking-core, que pertence a classe dos modelos sharp interface moving reaction zone
e o modelo de desativacdo, que pertence a classe dos modelos de pellets of particles. A
literatura faz grande uso de formas matemadticas equacionando taxas de reacdo
baseadas nestes trés modelos para simular a sor¢cdo de CO; por sorbentes sdlidos
baseados em metais alcalinos.

O modelo shrinking-core mede a taxa de reacdao do sélido pela porcentagem de
superficie reagida, ele é restrito a sélidos ndo porosos com limitacdes de difusdo de
poros desprezivel. Neste modelo a taxa de movimento do gas entre a superficie reagida
da particula e seu nucleo ndo reagido pode ser relacionada a taxa de reagdo através de
um balanco estequiométrico.

O modelo homogéneo considera situa¢des quando a porosidade do sdlido ndo é
desprezivel e a taxa de difusdo do gas é alta. O gas, entdo, penetra pelo sélido em toda
parte, podendo surgir gradientes locais de difusdo o que cria graus diferentes de reacdo
no solido.

Na verdade, conforme os reagentes sélido e gasoso se consomem, forma-se sobre a

particula sélida uma coroa reagida que cria dificuldades adicionais a difusdo do gas pelos
poros uma vez que muda a estrutura dos mesmos pela formacdo de uma camada reagida
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em seus interiores. A coroa reagida também afeta a area ativa da superficie da particula
e a atividade por unidade de area do sélido com relacdo a extensdo da reacdo, e todos
estes fatores combinados levam a um decaimento de atividade do sélido reagente com
o tempo. O modelo de desativagao leva em conta todos estes efeitos na diminuicdo da
taxa de captura de carbono num termo denominado taxa de desativagao.

Ha modelos mais sofisticados que levam em conta, separadamente, diferentes fatores
limitantes da reacdo em diferentes coeficientes como, por exemplo, taxas de difusdo de
filme, taxas de difusdo em coroa reagida, taxas de difusdo cinética, taxas de area de
superficie ativa, etc, e todos estes coeficientes sdo levados em conta numa taxa de
reacao final.

Os modelos matemadticos para taxas de reacdo acima descritos, sdo modelos
microscépicos e que sé podem ser obtidos por experimentacdo convencional. Eles
descrevem a reacdo quimica de interesse na escala microscépica do escoamento, desde
a particula individual até as menores escalas de estruturas coerentes. No trabalho
presentemente proposto, tais modelos virdo da literatura e serdo diretamente aplicados
nas simulacdes altamente resolvidas na primeira etapa desta pesquisa. Dos resultados
obtidos desta primeira etapa, devera ser obtido modelo de meso-escala para a taxa de
rea¢ao de captura de carbono a ser aplicado a SGEs de carbonatadores LFC em escala
industrial, o que se enquadra dentro da presente proposta de modelagem multiescala.
E importante lembrar que toda modelagem fluidodindmica de escoamentos gas-sélido
vem sendo realizada em escalas sucessivas até obtencdao de modelagem a ser aplicada a
SGEs. A abordagem multiescala permite levar em conta efeitos importantes que
acontecem nas diferentes escalas de tempo e comprimento dos escoamentos gas-sélido
e que sdo perdidos no processo de passagem de médias dos métodos numéricos de
solucdo. Tais efeitos de escalas intermedidrias certamente afetam as reagdes quimicas,
uma vez que afetam toda a fluidodinamica no interior da qual as rea¢des quimicas
acontecem e, a abordagem de modelagem multiescala pode levar a melhoras
significativas de resultados de SGEs de reatores carbonatadores LFC. O detalhamento da
abordagem multiescala para modelagem do processo de carbonatagao pode ser visto na
sessao; “Proposta de pesquisa”.

7.Proposta de pesquisa

PropOe-se estudar via experimentacdo computacional, aplicando uma abordagem
multiescala, e em duas etapas, a captura de carbono, CO,, por sorbente sélido
desenvolvida em LFC carbonatador.

A primeira etapa da pesquisa consistird de simulacdes altamente resolvidas de
escoamentos gds-sdlido, do tipo desenvolvido em risers, aplicando coeficientes de taxa
de reacdo intrinsecos, ou de microescala, provenientes da literatura. Esta primeira etapa
de pesquisa deve gerar coeficientes de taxa de reacdo efetivos a serem aplicados, numa
segunda etapa, a simula¢Oes de grandes escalas de reatores industriais para validacado.

Modelos para taxas de reacdo intrinsecos s6 podem ser obtidos via experimentacdo
convencional aplicando equipamentos como analisadores termogravimétricos e
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porosimétricos. Tais coeficientes intrinsecos ou microscépicos sdo fungdes de
parametros relativos ao sélido sorbente estudado, e a condigdes como pressao parcial
de CO; na mistura de gases, temperatura, tempo, etc.

Ja os coeficientes efetivos ou de mesoescala sdao obtidos a partir das estatisticas geradas
nas simulac¢des altamente resolvidas e sdo fung¢des de parametros marcadores.

No que diz respeito a segunda etapa do trabalho proposto, os testes de valida¢do para
os coeficientes de taxa de reacdo efetivos obtidos na primeira etapa, também virdo da
literatura, serdo comparados resultados de SGEs com fechamento sub-malha reativo
obtido com dados experimentais expostos na literatura o que permitirad verificacdo de
performance de modelo permitindo ajustes e validacao.

A abordagem multiescala tem gerado com sucesso modelos submalha fluidodindmicos
que, aplicados a simulacGes de grandes escalas, aumentam a acuracidade dos resultados
de tais simulacdes, uma vez que reintroduzem nas SGEs, os efeitos das escalas
intermediarios que sdo perdidos pelas usuais malhas grosseiras. Desde que as reacoes
guimicas em risers se desenvolvem no interior de sua fluidodinamica, é de se esperar
gue as escalas espaciais e temporais sub-malha também afetem grandemente tais
reagdes o que justifica a abordagem multiescala presentemente proposta.

A figura 7 abaixo, compara o processo de modelagem do coeficiente de taxa de reagao
da captura de carbono por calcario, em abordagem multiescala, via experimentagdo
computacional e via experimentagado convencional. No caso, o sorbente sélido aplicado
como exemplo é o calcario mas o processo de modelagem é o mesmo para qualquer
sorbente sélido considerado.

Coeficiente de taxa de reagdo para modelo reativo

Ad hoc
Processos especificos

(L. F. borbulhante, turbulento, circulante)
Condi¢des especificas

(geometria, granulometria, temperatura, etc...)

k Experimentagdo

Reatores de leito fluidizado

intrinseco

k efetivo

»

Experimentagao

Simulagdes

Termogravimetria
de grandes escalas

Porosimetria

Experimentagdo computacional
Simulagdes altamente resolvidas

k

intrinseco

k

efetivo

k intrinseco = T { tipo de calcario, Genérico kefeuvo = f( fragdo de sélido média,
granulometria, Quaisquer processos numero de Reynolds médio,
porosidade, (L. F. borbulhante, turbulento, circulante) fragdo de sélido filtrada,
pressdo parcial CO,, Quaisquer condigdes velocidade deslizamento filtrada,
temperatura, (geometria, granulometria, temperatura, etc...) tamanho do filtro (célula LSS)
tempo, ...) pressdo parcial CO; filtrada,

temperatura filtrada,
tempo, ... )

Figura 7. Comparacdo entre modelagem matemdtica do coeficiente de taxa de reagdo efetivo via
experimentacdo computacional e experimentagdo convencional em abordagem multiescala.
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O processo de modelagem via experimentagdo computacional, além de envolver custos e
tempos de execuc¢do reduzidos quando comparados a experimentacdo convencional, ¢
capaz de produzir modelos de meso-escala para configuracdo genérica e para um dado
sorbente solido considerado.

Embora muitos trabalhos de pesquisa disponiveis na literatura tragam em seus titulos
mensodes a abordagens multiescala, no melhor do nosso conhecimento nenhum trabalho
da literatura trata o problema como aqui se propde tratar.

Esta pesquisadora vem trabalhando com simulagdo e modelagem multiescala ao longo
dos anos e, com co-autores, deduziu fechamento sub-malha para o termo de arrasto e
pardmetros viscosos de escoamentos gas-solido de risers tipicos de LFCs para
craqueamento catalitico de petréleo. Tal modelo sub-malha se encontra implementado e
disponivel no CFD MFIX, e consideracdes pertinentes ao mesmo sdo disponibilizadas no
manual deste codigo que pode ser obtido diretamente da pagina do NETL-DOE-USA e/ou
em Milioli et al., 2013. Desta forma, esta pesquisadora tem experiéncia com este tipo de
abordagem de modelagem matematica e, do mesmo modo que a aplicacao de fechamento
sub-malha a SGEs para recuparacado de efeitos de meso-escala fluidodinamicos perdidos
pelas malhas grosseiras melhora grandemente a acuracidade de resultados de simulagao
de grandes escalas, faz sentido pensar que tal abordagem dara bons resultados no que diz
respeito a modelagem de taxas de reacdo efetivas sub-malha, uma vez que as reagdes
quimicas desenvolvidas em risers LFC, como ja observado acima, acontecem no interior
da fluidodinamica e certamente também sao influenciadas pelas escalas temporais e
espaciais intermediarias.

8.Metodologia

A presente proposta de pesquisa visa estudar a captura de carbono, COz2, por sorbente
solido desenvolvida em LFC carbonatador através de experimentagao computacional. A
analise pretendida se dara em duas etapas consecutivas, a primeira das quais constando
de simulagdes altamente resolvidas dos escoamentos de interesse objetivando a obtengao
de modelo sub-malha para o coeficiente de taxa de reagdo efetiva da cinética de captura
de carbono na reagdo heterogénea gés-soélido de interesse; a segunda etapa constara de
simulagdes de grandes escalas para testes de correlagdes sub-malha obtidas na primeira
etapa objetivando ajuste e validacdo de modelos. O que se pretende aqui, portanto, €
adotar uma abordagem de modelagem matematica multiescala, donde os resultados da
primeira etapa do trabalho deverdo alimentar a segunda etapa. Ambas as etapas utilizardo
abordagem Euleriana para ambas as fases, gas e solido e serdo realizadas aplicando o
CFD MFIX, um software com codigo aberto disponibilizado pelo Departamento de
Energia dos Estado Unidos, DOE-USA. O MFIX ¢ um codigo dedicado a simulacdo de
ratores de leito fluidizado gas-sélido em diferentes configuragdes. E intensamente
utilizado pela comunidade internacional, em aplicagdes académicas e também industriais,
pela robustés de seu sol/ver numérico e, sendo um cédigo aberto, apresenta a grande
flexibilidade de permitir a implementacao de novos modelos que ja ndo se encontrem nele
implementados, ¢ também, por ser aberto, robusto e intensamente utilizado pela
comunidade internacional, o MFIX estd em constante desenvolvimento e aprimoramento.
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As denominadas simulagdes altamente resolvidas ou, highly resolved simulations (HRS),
que serdo desenvolvidas na primeira etapa do trabalho, se realizam em dominios
computacionais reduzidos, cujas dimensdes devem equivaler, aproximadamente, as
dimensdes de uma célula computacional SGE. Num dominio assim reduzido, ¢ possivel
aplicar-se malhas numeéricas refinadas, da ordem do milimitro ou décimo de milimetro e,
ainda, a todas as fronteiras do dominio fluido, aplica-se condi¢gdes de contorno periddicas.
Deste modo, a pratica destas HRSs equivale a simular pequenas janelas de um
escoamento SGE de um riser de dimensdes industriais, como se um microscopio fosse
colocado sobre uma pequena regido do escoamento de um LFC industrial, permitindo
captar e analisar escalas temporais e espaciais das estruturas coerentes de particulas que
sao completamente invisiveis as malhas grosseiras passiveis de serem aplicadas a SGEs.
E importante ressaltar que tais simulag¢des permitem um estudo detalhado no que diz
respeito a fase solido. No que tange ao gas, um estudo com este nivel de detalhe so seria
possivel pela aplica¢ao de simulagao numérica direta utilizando malhas refinadissimas, o
que estd completamente fora do escopo desta pesquisa e, na realidade, o estudo de
pequenas estruras turbulentas ainda se encontra mesmo fora do alcance do atual estado
da arte do hardware. As HRSs permitem, portanto, estudar os importantes pardmetros do
escoamento gés-solido de risers diretamente na meso-escala das estruturas coerentes de
particulas, permitindo observar e estudar detalhes destas menores escalas que serdo
incorporados aos modelos sub-malha a serem obtidos.

HRSs aplicam-se e captam a meso-escala destes escoamentos necessitando, portanto, de
descricdo matematica para a micro-escala dos mesmos. A fluidodindmica de micro-escala,
implementada no CFD MFIX para abordagem Euler-Euler, € descrita pelo modelo de dois
fluidos microscépico, cuja formulagdo foi apresentada por Anderson e Jackson em 1967,
e inclui uma ampla variedade de fechamentos que se encontra descrita em Agrawal et al.,
2001. Para o gas se aplicam valores moleculares de propriedades fisicas. O s6lido, sendo
visto como um “gas granular” pela abordagem Euleriana, passa a necessitar de
propriedades de continuum que sdo providas, na micro-escala, pela teoria cinética dos
escoamentos granulares que, em analogia a termodinamica molecular dos gases, descreve
através de uma “termodindmica granular” a “temperatura granular” da fase solido,
calculada através de um balanco de energia pseudo-térmica, e prové, também, valores
para “pressdo e viscosidades granulares”.

No que diz respeito a reagdes quimicas, a presenca de turbuléncia € importante uma vez
que promove mistura € aumenta o contato entre espécies. Na micro-escala a turbuléncia
serd introduzida na forma de uma perturbagao randémica denominada forcing function ja
descrita em detalhes em topicos anteriores deste projeto.

A troca de momentum entre as fases, que no escoamento de interesse, ¢ bem representada
pelo efeito de arrasto, sem que seja necessario levar em conta efeitos adicionais de
interface, serd introduzida pelo modelo de micro-escala de Wen-Yu (Wen & Yu, 1966).

A reacdo quimica de captura de dioxido de carbono por sorbente solido sera introduzida
nas HRSs através de algum modelo reativo de micro-escala. Aqui, denomina-se modelo
reativo de micro-escala, a modelos obtidos de experimentacdo convencional pela
aplicacdo de equipamentos tais como analisadores termogravimétricos € porosimétricos.
Tais modelos descrevem a reagdo quimica entre as particulas e a mistura gasosa que as
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circundam, sendo as espécies quimicas partes constituintes de suas respectivas fases. Nao
se pretende neste trabalho de pesquisa cumprir qualquer etapa de experimentagdo
convencional, assim o modelo reativo de micro-escala serd obtido da literatura que
oferece diferentes modelos para diferentes sorbentes solidos como carbonatos de metais
alcalinos ou o 6xido de calcio aplicado a sor¢do de dioxido de carbono em processos
calcium-looping. Cita-se aqui, a titulo de exemplo, o modelo de captura de CO:2
apresentado em Abbasi e Arastoopour, 2011, que apresenta o coeficiente de taxa de reagao
de sor¢ao de didxido de carbono por carbonato de potassio. No caso o coeficiente de taxa
de reagdo ¢ modelado aplicando um modelo de desativagdo. Nosso objetivo aqui ndo €
produzir um modelo microscOpico empirico, mas um modelo de meso-escala via
experimentacdo computacional.

Tempos de simulagdo requeridos as HRSs permanecem por ser estabelecidos. A
concentragdo inicial de CO2 na mistura gasosa, por exemplo, serd estabelecida através de
condi¢des iniciais impostas as simulagdes, este tipo de dado provira da literatura. A sor¢ao
de dioxido de carbono seguird através das fronteiras periddicas até que o tempo de
residéncia necessario tenha sido alcangado. Mas o tempo de simulacdo também dependera
que estatisticas robustas tenham sido geradas e armazenadas.

Os resultados das simulagdes altamente resolvidas passarao por um processo de filtragem
em poOs-processamento. A descrigdo em detalhes do processo de filtragem pode ser
encontrada em Igci et al., 2008. Neste processo, as estatisticas baseadas nas HRSs serao
classificadas em gaps de variaveis marcadoras a serem definidas. Milioli et al., 2013,
aplicaram a fracdo volumétrica de solido filtrada e a velocidade de deslizamento entre
fases filtrada como marcadores. Mouallem et al., 2018 acrescentaram a este grupo um
terceiro marcador, a saber, a energia cinética das flutuagdes de velocidade da fase solido
filtrada. O alvo aqui é o coeficiente de taxa de reacdo de captura de carbono efetivo. E
intuitivo que concentragdes de espécie filtradas sejam varidveis marcadoras importantes.
A determinacao do nimero de marcadores e a identificacao das variaveis marcadoras sao
objetos do presente trabalho de pesquisa. Procedimentos de regressdo matematica serdo
aplicados para obtengao dos modelos sub-malha reativos desejados.

A segunda etapa de pesquisa envolvera modelagem matematica que descreve a macro-
escala do escoamento em questdo. O sistema de equacdes conservativas a ser aplicado
nesta abordagem Euler-Euler ¢ o modelo de dois fluidos filtrado implementado no MFIX
com fechamentos adequados. A descri¢ao da turbuléncia envolvida sera feita aplicando-

se o modelo K-&, com equagdes de balango para geracao e dissipagdo de energia cinética
turbulenta, e a troca de momentum na interface entre as fases serd descrita pelo modelo
de Wen-Yu corrigido pelo Milioli sub-grid model, disponivel no cddigo MFIX desde
2013, que ajusta os valores do coeficiente de arrasto de microescala de Wen-Yu para a
topologia macroscopica a clusters caracterizada por grandes bypasses de gas, corrigindo
também parametros viscosos gerados pela teoria cinética dos escoamentos granulares.
Modelos fisicos adicionais ou alternativos aos citados que venham a ser aplicados, como
por exemplo, a teoria cinética modificada, para levar em conta efeitos fricionais, o serdo
conforme se mostre necessario.

Esta segunda etapa consistira de SGEs para teste e ajuste de modelos sub-malha reativos
da cinética quimica de captura de CO:z, obtidos na primeira etapa. Modelos sub-malha
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para coeficientes de taxa de reacdo da captura de carbono por sorbente sélido guardarao
em si informagdes e detalhes da meso escala dos escoamentos, que sdo perdidos pelos
procedimentos numéricos de solugdo aplicados as malhas grosseiras passiveis de se
utilizar em SGEs. Tais modelos sub-malha deverdo alimentar testes realizados via
simulagdes de grandes escalas de reatores reais descritos na literatura. O proprio NETL —
National Energy Technology Laboratory, laboratério do DOE-USA, responsavel pelo
desenvolvimento e disponibilizacdo do CFD MFIX, possui em suas instalagdes um
nimero de plantas em diferentes escalas de reatores de leito fluidizado, inclusive
dedicados a captura de carbono e resultados de trabalhos experimentais realizados no
NETL podem ser encontrados na literatura e podem ser utilizados nesta segunda etapa de
estudos. Geometrias e condigdes de funcionamento de tais reatores reais podem ser
replicadas em SGEs. O teste de correlagdes se faz por comparacdo de resultados
experimentais publicados e resultados obtidos das simula¢des SGE alimentadas com as
correlagdes obtidas das HRSs, o que permite, inclusive, identificagdo de problemas e
ajuste de correlagoes.

Ambas as etapas a serem cumpridas nesta pesquisa serdo desenvolvidas na forma de
corridas 2D o que diminui tempos e recursos computacionais exigidos.

Geometrias e dimensdes relativas as duas etapas deste trabalho sao ilustradas na figura 8
mostrada abaixo.

Fig 8. A esquerda, malha numérica aplicada a SGE, a direita, dominio fluido para simulagdo altamente
rersolvida, com dimensdes que correspondem aos de uma célula SGE, aplicando malha numérica
refinada capaz de captar a meso-escala espacial das estruturas coerentes.
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9.Procedimento numérico

Neste trabalho de pesquisa sera utilizado o cédigo numérico implementado no CFD
MFIX. Trata-se de um CFD aberto, disponibilizado pelo NETL (National Energy
Technology Laboratory) do Departamento de Energia dos Estados Unidos cujo codigo
paralelizado ¢ escrito em FORTRAN. As equacdes governantes sdo discretizadas
aplicando o método dos volumes finitos. O modelo numérico resultante ¢ resolvido
aplicando a técnica de solug@o ponto por ponto. Os termos difusivos sdo discretizados em
diferencas centrais de segunda ordem. Para os termos advectivos dispde-se de diferentes
alternativas de discretizacdo, desde os métodos upwind de primeira e segunda ordens até
os procedimentos TVD de ordens superiores como van Leer, Minmod, Muscl e Superbee
(neste projeto aplica-se o esquema Superbee, seguindo literatura anterior). Avangos
temporais de primeira e segunda ordens estdo disponiveis (neste projeto aplica-se o
esquema de Euler de primeira ordem seguindo literatura anterior). O acoplamento
pressao-velocidade € resolvido pelo método SIMPLE. O codigo MFIX tem seu modelo
numérico detalhadamente descrito em Syamlal, 1998.

10.Procedimento de filtragem

Partindo-se dos resultados de simulacdo, obtem-se os resultados filtrados para diferentes
tamanhos de filtro e para diferentes combinagdes de varidveis marcadoras. Igci e
Sundaresan, produziram uma primeira geracdo de modelos sub-malha baseados na
aplicacdo de uma unica variavel marcadora de mesoescala, a fragdo volumétrica de s6lido
filtrada, além do proprio tamanho de filtro (Igci & Sundaresan, 2011). Uma segunda
geracao de modelos sub-malha foi apresentada por Milioli et al., 2013, aplicando a fragao
volumétrica de sélido filtrada como primeiro marcador e a velocidade de deslizamento
entre as fases filtrada como segundo marcador de mesoescala. O acréscimo deste segundo
marcador introduziu informacao adicional sobre a heterogeneidade da topologia a clusters
do escoamento em estudo provendo assim uma descricdo mais acurada do mesmo. Ozel
et al., 2017 também aplicaram dois diferentes marcadores de mesoescala, a saber, a
variancia escalar da fragdo volumétrica de solido filtrada como primeiro marcador ¢ a
drift velocicity filtrada como segundo marcador objetivando levar em conta efeitos de
Coulomb. Mouallem et al., 2018, e Niaki et al., 2020, propuseram a introdug¢ao de uma
terceira variavel independente; a energia cinética das flutuacdes da velocidade da fase
solido filtrada que, junto com a fragdo de sdlido filtrada e a velocidade de deslizamento
entre fases filtrada, compdem um conjunto a trés marcadores de mesoescala. Mouallem
et al. 2018 e Niaki et al., 2020, ainda, propuseram a introdu¢do de dois marcadores de
grandes escalas; a fragdo volumétrica de s6lido e o nimero de Reynolds da fase gas
médios no escoamento, levando em conta que escoamentos gas-solido de risers ndo
apresentam qualquer separagdo de escalas espaciais ou temporais e estruturas
pertencentes a diferentes escalas se afetam sem que qualquer relacdo hierdrquica seja
respeitada. Tanto o terceiro marcador de mesoescala quanto os dois marcadores de
macroescala mostraram efeitos importantes sobre os parametros do escoamento a serem
equacionados sendo que, os marcadores de macroescala claramente afetam diretamente a
propria topologia dos escoamentos, modificando a forma das estruturas coerentes.
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Os resultados filtrados sdo classificados em gaps de variaveis independentes marcadoras
(Igci & Sundaresan, 2008)., e os gaps das diferentes varidveis independentes de
mesoescala definem bins de filtragem que podem ser lineares ou logaritmicos e cujo
refinamento pode variar. Igci & Sundaresan aplicaram um refinamento de 64 bins
enquanto que, Sarkar et al., 2016 aplicaram refinamento de 64 X 80 e Mouallem et al.,
2018 utilizaram um refinamento de 64 X 80 X 80.

Descricao detalhada sobre o procedimento de filtragem pode ser encontrado em van der
Hoef et al., 2006 e em Igci et al., 2008. Pode-se descrever, em termos gerais, que dentro
do regime estatisticamente permanente sdo tomados snapshots para um intervalo de
tempo adequado. Define-se, entdo, uma janela de filtragem que varre o dominio fluido ao
longo dos snapshots considerados calculando os valores filtrados que sdo entdo
classificados nos bins de filtragem para posterior andlise. E usual aplicar janelas com
diferentes dimensdes para avaliar seu efeito sobre os resultados assim como observar em
que ponto se obtém independéncia de filtro.

11.Simulagdes computacionais / infraestrutura computacional necessaria

O projeto presentemente proposto foi dividido em duas etapas assim, sdo previstas duas
diferentes classes de simulagdes computacionais. A primeira classe de simulacdes
considerada, envolve experimentos computacionais para estudo da mesoescala dos
escoamentos de interesse objetivando desenvolvimento de modelagem sub-malha. Tais
simulagdes sdo denominadas simulagdes altamente resolvidas ou, do inglés, Highly
Resolved Simulations — HRS. A segunda classe de simulacdes a serem realizadas na
segunda etapa do trabalho, serd alimentada com modelos sub-malha desenvolvidos na
primeira etapa com a finalidade de testes, ajustes, aperfeicoamento e validacdo dos
mesmos. Tais simulagdes denominam-se Simula¢des de Grandes Escalas ou SGE. Em
ambos 0s casos sera aplicada modelagem de dois fluidos em abordagem Euler-Euler, cuja
formula¢do envolve grande numero de equagdes diferenciais parciais ndo lineares
acopladas e diversos modelos de fechamento de consideravel complexidade. Nestas
condi¢des, elaborados procedimentos de solugdo numérica se fazem necessarios. Neste
projeto sera aplicado o CFD MFIX (Multiphase Flow with Interphase eXchanges), cédigo
aberto desenvolvido especificamente para simulagdes de escoamentos gas-particula,
disponibilizado pelo NETL-DOE-USA e que ¢ largamente utilizado pelas comunidades
cientifica e de engenharia internacionais. Em particular, serdo utilizadas as estruturas
basicas dos modelos de dois fluidos do MFIX para simulagdes da mesoescala (modelo
microscopico de dois fluidos) e para simulagdo das grandes escalas (modelo filtrado de
dois fluidos), as quais serdo modificadas para inclusao de efeitos de turbuléncia (forcing
function), friccionais (teoria cinética modificada), e reativos (captura de carbono).

As duas classes de simulagdes a serem desenvolvidas, HRS e SGE, apresentam
caracteristicas proprias e demandam recursos computacionais diferentes. Esta
pesquisadora possui consideravel experiéncia com ambas as linhas de desenvolvimento,
em HRS, tanto com estudos fluidodinamicos quanto com transferéncia de calor em
escoamentos gas-solido fluidizados, e em SGEs para captura de didxido de enxofre por
calcarios em reatores de leito fluidizado circulantes. Esta experiéncia ¢ brevemente
descrita a seguir visando definir infraestruturas computacionais necessarias aos
desenvolvimentos propostos neste projeto.
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12.Simulagdes altamente resolvidas / cluster de computadores dedicado

Esta pesquisadora vem desenvolvendo HRS ao longo dos ultimos 10 anos (2 dos quais
junto ao Multiphase Flow Research Group (MFRG) da Universidade de Princeton-USA;
8 anos junto ao Grupo de Modelagem de Escoamentos Gas-So6lido (GMEGS) da eesc-
usp). Cita-se treinamento e aperfeicoamento na utilizagao do codigo MFIX realizado em
Morgantown-WV-USA no NETL. Ao longo de todo este periodo realizou centenas de
simulagdes HRS, sempre visando analises de mesoescala ou sub-malha, de escoamentos
gas-solido fluidizados incluindo estudos fluidodindmicos e de transferéncia de calor. Tais
estudos foram realizados aplicando-se o codigo CFD CFX da ANSIS Inc., e o codigo
MFIX disponibilizado pelo NETL-DOE-USA (Milioli & Milioli, 2011; Milioli et al.,
2013; Agrawal et al., 2013; Ozarkar et al., 2015; Ozel et al., 2017; Mouallem et al., 2018
aebe 2019; Niaki et al., 2020).

Ao longo destes desenvolvimentos, multiplas e incontaveis dificuldades surgiram e foram
resolvidas na busca por convergéncia dos processos iterativos em malhas numéricas € em
tempos computacionalmente viaveis. Tais estudos via HRS foram realizados em
diferentes infraestruturas em clusters do GMEGS (primeiro em um cluster Beowulf
montado in loco com computadores desktop, cada um dos quais com dois processadores
XEON INTEL, em maquina de alto desempenho Silicon Graphics Altix 450 com
processadores INTEL ITANIUM2, em cluster de servidores DELL POWER EDGE
R630), nos clusters do NETL cujos dados de configur¢ao podem ser encontrados em:
https://hpc.netl.doe.gov/about/supercomputer/, € no cluster de servidores do MFRG de
Princeton; em processamentos tanto seriais quanto paralelos, aplicando os codigos MFIX
e CFX. Mostraram-se exequiveis, simulagdes 2D com independéncia de malha para
refinamentos em torno de I1mm. Como exemplo, cita-se simulagdes HRS aplicando fracao
volumétrica de solido média de 15%, e numeros de Reynolds caracteristicos de
suspensdes gas-solido e sob configuragdes usuais da aplicagdo craqueamento catalitico
de petroleo, com particulado de 75 microns, em dominios computacionais com dimensdes
de 16 X 16 cm e refinamento de malha de 1.25 X 1.25 mm. Tempos de simulagao de 30
segundos de escoamento, para geracdo de estatisticas robustas dentro do regime
estatisticamente  permanente sob as condigdes acima descritas levaram,
aproximadamente, 3 semanas de processamento com a aplicagdo de 10 cores de
processador INTEL XEON-2650. A inclusdo de efeitos adicionais que incorporam
mecanismos fisicos tipicos dos escoamentos gas-solido reais, como numeros de Reynolds
com valores superiores, fracoes volumétrica de sélido médias maiores, diferentes
numeros de Froude e Stokes para verificacdo de efeitos de mecanismos fisicos sobre o
range de diametros de particula caracteristico de reatores reais, efeitos de transferéncia
de calor, fric¢do inter-particulas, turbuléncia da fase gés, efeitos eletrostaticos, etc,
representa, em média, acréscimos de 30% nos tempos de processamento computacional
para cada efeito individual. Uma composicdo simultanea de todos estes efeitos leva a
tempos de processamento que podem atingir em média, até (1.3)” X 3 ~ 18.82 semanas,
para simular 30 segundos de escoamento. Impondo-se a limitagdo que, até 3 destes efeitos
sejam analisados simultaneamente, os tempos médios de processamento ficam em torno
de 6.5 semanas.

Com relagdo as pesquisas anteriores, no presente projeto acrescenta-se uma significativa
formulagdo adicional na forma de equacdes de conservacao de espécie para cada espécie
quimica nas fases gas e solido, sendo que, tais equagdes sdo equagdes diferenciais parciais
ndo-lineares acopladas, além de modelos de fechamento pertinentes tal como o modelo
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reativo para captura de carbono. Experiéncias anteriores com modelo de dois fluidos para
simulagdes envolvendo captura de enxofre por calcario em reatores de leito fluidizado
circulante (ver proxima sessdo), embora de grandes escalas, provéem uma estimativa
razoavel sobre o impacto de acréscimo de modelos reativos sobre tempos de
processamento para as pretendidas HRS incluindo modelos para captura de carbono.
Naquelas simulagdes pode-se observar que a inclusao de formulagdao adicional para
conservacdo de espécies em ambas as fases para captura de SOz (processo reativo
semelhante com o processo de captura de CO2), implicou num aumento de tempo de
processamento de 35%. Trés efeitos adicionais deverdo, ainda, ser considerados e
investigados; valor do coeficiente intrinseco de taxa de reacdo, concentragdo média de
COz2 na fase gas e concentragao média da espécie ativa na fase sélido. Como a literatura
nao apresenta resultados de processamento de HRSs incluindo tais efeitos sera assumido
que estes tenham impécto semelhante aos dos efeitos antes citados, ou seja, que elevem
os tempos de simulacdo em 30% ao menos. Desta forma, estima-se que uma HRS reativa
configurada para as mesmas condi¢des fisicas e numéricas antes consideradas, levaria
algo em torno de (1.3)° x 1.35 x 3 = 15 semanas para atingir 30 segundos de simulagdo
aplicando 10 cores de processador; isso considerando 5 diferentes efeitos, os trés efeitos
reativos citados e dois efeitos fluidodinamicos como a turbuléncia de meso-escala da fase
gas e efeito friccional inter-particulas.

Das ponderagdes acima, o tempo estimado para que uma HRS como as que se pretende
desenvolver na primeira etapa deste projeto, aplicando 10 cores de processador, produza
30 segundos de simulagdo, ¢ de 15 semanas. Considerando 5 efeitos a serem estudados ,
impondo-se 5 diferentes intensidades para cada um destes efeitos para analise de impacto,
seriam necessarias; 5x5x5x5x5=3125 simulagdes para de investigar o efeito; turbuléncia
sub-malha do gas e outras 3125 simulagdes para se investigar efeitos friccionais. A
experiéncia mostra que esse nimero de simulac¢des ¢ inviavel. Entdo, considerando-se
uma Unica temperatura, a temperatura Otima para a reagao quimica de interesse e
considerando-se dois dos efeitos adicionais a serem investigados, os tempos de simulagdo
caem para algo, em média, igual a (1.3)> x 1.35 x 3 ~ 8.9 semanas, reduzindo o nimero
de simulagdes a serem realizadas para 125 simulag¢des, em cada caso, totalizando 250
simulagodes, cada uma das quais, aplicando 10 processadores.

Assim, cada simulacao deve se estender por 8.9 semanas aplicando 10 cores cada uma.
Caso apenas 10 cores sejam disponiveis, as 250 simula¢des se estenderiam por um prazo
de 2225 semanas (46.3 anos). Para realizar todas as simulagdes num prazo de 168
semanas ou 3.5 anosseriam necessarios (2225/168)*10~ 133 cores. A este montante se
soma um numero de simulagdes adicionais que se somam para testes pontuais dos demais
efeitos, a principio esconsiderados (a experiéncia mostra que, tais testes podem se tornar
altamente relevantesem etapas de analise de resultados). Com base em experiéncias
anteriores, estima-se que algo em torno de 60 cores de processador possam garantir, com
boa margem de seguranga, a realizacdo das necessdarias verificagcdes pontuais ao longo de
3,5 anos.

Em vista do que se expdem acima, a seguinte infraestrutura ¢ necessaria: um cluster de
servidores dedicado com 192 cores de processador INTEL XEON ou similar para

realizacdo do trabalho de pesquisa presentemente proposto.

Como alternativa, seria possivel considerar realizar os propostos estudos utilizando
plataformas multiusuarios remotas de grande poder computacional ja disponibilizadas
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via projetos de maior abrangéncia como CEPIDs e EMUs. Contudo, esta ndo € uma op¢ao
desejavel pelas caracteristicas particulares das simulagdes a serem realizadas. A
experiéncia adquirida nestas areas de pesquisa, ao longo de todos estes anos, mostra
claramente que o acesso local, instantaneo e flexivel ao processamento computacional ¢
condicdo necessaria para que as investigagdes possam avangar em tempo habil.

Os modelos matematicos a serem resolvidos neste trabalho a ser realizado via
experimentacdo computacional sdo bastante complexos e modificagdes no codigo
computacional necessarias a estes estudos também o sdo. Inimeras modificacdes de
codigo estdo previstas, uma Unica modificacdo pode conduzir a inimeras incosisténcias
que deverdo ser esclarecidas e resolvidas com celeridade. Em muitos casos, cadeias de
testes sao necessarias a fim de produzir resultados para suprir outras simulagdes em
extensos procedimentos de realimentacao.

Dadas as naturezas operacional e de gerenciamento tipicas de maquinas remotas de
grande poder computacional, controles e acompanhamentos de simulagdes individuais
tornam-se proibitivos, cabendo aos usudrios tdo somente submeter as simulagdes e depois
receber os resultados (sempre tendo limitagdes de numeros de processadores a serem
utilizados, com tempo de processamento limitado e areas de armazenamento no interior
das maquinas também limitada). Este ¢ um cenario inflexivel, que ndo permite qualquer
nivel de interatividade que permita agilidade na realizagdo das simulagdes. Assim,
infraestruturas remotas de grande poder computacional ndo oferecem as condi¢des
necessarias de acessibilidade local instantdnea e flexivel, ndo atendendo portanto as
necessidades do projeto presentemente proposto.

Embora as plataformas multiusuarios com alto poder computacional sejam
completamente indequadas para realizagdo de estudos via HRSs, elas sdo muito
adequadas para realizacao de SGEs. Isso sera exposto na sessao a seguir.

13.Simulagdes de grandes escalas / plataforma multiusuarios

Esta pesquisadora desenvolveu pesquisas em simulagdes de grandes escalas de captura
de SOz por calcarios em leito fluidizado circulante em seu doutorado realizado no NETF-
Nucleo de Enenharia Térmica e Fluidos da EESC-USP no periodo de 2002 a 2006. Um
numero significativo de simula¢des SGE foi realizado utilizando modelagem de dois
fluidos e simulando tanto a fluidodindmica do escoamento gas-sélido em reatores de leito
fluidizado circulante, quanto casos envolvendo o processo reativo de captura de dioxido
de enxofre por calcarios (Milioli, 2006; Milioli & Milioli, 2006%; b; 2009 e 2010). Tais
simulagdes aplicaram o CFD CFX-ANSIS em cluster beowulf e em maquina Silicon
Graphics Altix 450 com processadores INTEL ITANIUM?2. Simulagdes SGE simulando
a fluidodinamica de reatores de leito fluidizado circulante também foram realizadas
aplicando CFD MFIX nos clusters do NETL-DOE-USA.

Simulac¢des fluidodindmicas e reativas foram realizadas com 20 cores de processador em
dominios tridimensionais com malhas numéricas grosseiras com aresta média de 4.5 cm
e para condigOes fisicas usuais de captura de enxofre, condigdes muito semelhantes as de
captura de carbono exceto pela temperatura do processo que ¢ mais elevada no caso de
captura de enxofre. Nestas condigdes, para gerar 1 segundo de processo real, as
simulacdes fluidodindmicas exigiam 24 dias enquanto que, as reativas demandaram cerca
de 33 dias. Simulacdes tipicas, realizadas para obter 30 segundos de fluidizagao,
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exigiriam cerca de 103 semanas no caso fluidodinamico e 142 semanas no caso reativo,
sempre aplicando 20 cores. De acordo com Agrawal et al. 2001, uma simulagdo 3D sera
100 vezes mais pesada, computacionalmente falando, que sua equivalente 2D de modo
que, as simulacdes SGE pretendidas, realizadas como corridas 2D devem ser realizaveis
em intervalos de tempo entre 1 semana e uma semana e meia. Neste caso, contudo,
pretende-se empregar as SGEs (2D) malhas numéricas menos grosseiras, com arestas
médias entre 1.5 € 2.0 cm, sendo razoavel estender o tempo de processamento para 2 e 3
semanas, respectivamente.

Neste estudo, serdo realizadas simulagdes SGE, tanto fluidodinamicas como reativas,
para verificagdo, teste e otimizacao de correlagdes sub-malha para coeficiente efetivo de
taxa de reacdo a serem obtidos das simulagdes HRS. Diversos parametros relevantes em
SGEs poderao ser variados, incluindo parametros geométricos como altura e diametro do
reator, parametros fisicos como a granulometria do particulado, tipos de sorbentes so6lidos,
concentragdo de COz2 na fase gas, além de pardmetros numéricos como o refinamento de
malha.

Pretende-se realizar todas as simulagdes SGE na plataforma multiusuarios Euler,
financiada instalada no ICMC-USP. Embora, atualmente, a utilizacdo do cluster Euler
seja gratuita, exigindo apenas que o pesquisador se cadastre comprovando seu vinculo
com institui¢do de pesquisa para ter acesso ao cluster, a administra¢do do sistema informa
que, futuramente, quando o software de contagem de tempo de processamento estiver
pronto e instalado, a utilizacdo do cluster serd cobrada e o custo de simulagdes em
processamento paralelo estd estimado em R$ 0.20 (vinte centavos) por core de
processador e por hora de processamento. Assim, uma Unica simula¢gdo usando 20 cores
de processador, com dura¢do de duas semanas, no caso hidrodindmico, custara R$
1344,00 (hum mil trezentos e quarenta e quatro reais), € com duragdo de 3 semanas, caso
reativo, custard R$ 2016,00 (dois mil e dezesseis reais).

Considerando a realizacdo de algo em torno de 20 simulagdes fluidodinamicas
(explorando, por exemplo, 5 diferentes nimeros de Froude, duas diferentes alturas para a
coluna, 2 refinamentos de malha), e outras 120 simulagdes reativas (explorando por
exemplo, 5 diferentes nimeros de Froude, 2 alturas de coluna, 2 diferentes refinamentos
de malha, 3 diferentes concentragdes de CO2 na mistura de gases e dois diferentes tipos
de sorbente), obtém-se um custo de R$ 268800,00 (duzentos e sessenta ¢ oito mil e
oitocentos reais).

Em vista do que foi exposto acima, neste projeto, verbas para pagamentos de servicos no
cluster Euler ou similares, se fardo necessarias conforme descrito.

14.Motivagao para abordagem multiescala neste projeto

Embora a experimentacdo computacional constitua, de fato, uma alternativa barata,
segura e rapida a experimentagdo convencional, no caso de reatores quimicos
multifasicos, que pela sua importancia e multiplicidade de aplicagcdes sdo um tema central
da induastria moderna, o atual estado da arte da modelagem matematica dos mecanismos
fisicos e quimicos que tem lugar no interior da fluidodindmica dos escoamentos
desenvolvidos em tais reatores impede que resultados de simulag¢do sejam, atualmente,
aplicados diretamente em apoio a projetos e processos de scale up. Ha4 um esforgo

internacional com intuito de criar ferramentas de simulagdo efetivas que possam de fato
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acelerar o desenvolvimento de tais tecnologias, e no que diz respeito a captura de carbono,
pode-se citar as iniciativas CCSI e CCSI2 que unem industria, academia e laboratérios
do governo nos Estados Unidos visando o desenvolvimento de ferramentas de simulagdo
dedicadas ao problema de captura de CO: a fim de mitigar o crescente problema
ambiental.

De fato, quando se diz que a experimentacdo computacional ¢ mais barata que a
experimentacdo convencional se estd falando numa diferenca de centenas de milhdes de
dolares. A comparagdo entre as duas abordagens no tocante a tempo se refere a redugao
de anos para meses, em processos de construgdo, operacionalizagdo e tomada de dados
da experimentacdo convencional que a experimentagdo computacional dispensa. No
quesito seguranca, a experimentacdo computacional ndo polui e ndo explode, ndo causa
danos materiais ou humanos. Cita-se, anteriormente, nesta proposta de trabalho, o projeto
NUCLA, a fim de ilustrar tais diferengas.

Mas a experimentacdo computacional tem, como um “calcanhar de Aquilis”, o atual
estado da arte da modelagem matematica de processos. E importante citar neste ponto,
que os modelos matematicos podem ser obtidos de resultados de simulacao e também de
resultados de experimentacao convencional. As dificuldades relacionadas a modelagem
sdo resultado da limitacdo humana em compreender os mecanismos fisicos e quimicos
presentes nos processos de interesse. Se um processo € bem compreendido, entdo ele pode
ser traduzido para uma forma matematica adequada e quanto mais fiéis a realidade forem
os modelos obtidos, mais acurados serdo os resultados provenientes de sua aplicacao.

O atual estado da arte do hardware impde limitacdes ao refinamento de malha que se
pode aplicar em SGEs de grandes geometrias. Ao simular instalagdes reais com grandes
diametros e varios metros de altura, a imposicdo de malhas refinadas implicaria na
solucdo de milhdes de nos, o que ¢ inviavel em termos de tempo e recursos
computacionais. Desta forma, SGEs, necessariamente, aplicardo malhas grosseiras.
Procedimentos de solucao numérica aplicados a malhas grosseiras perdem informagoes
das menores escalas dos escoamentos gas-solido em questdo o que leva a producdo de
resultados qualitativamente bons mas quantitativamente distorcidos, sendo impossivel
aplica-los diretamente em apoio a projetos e processos de scale-up.

Por outro lado, a abordagem multiescala tem se mostrado poderosa no que tange a
modelagem fluidodindmica dos escoamentos gas-solido fluidizados, uma vez que a
mesma se aplica progressivamente, a diferentes niveis de escalas espaciais gerando em
cada nivel modelos que deverdo alimentar simulagdes de niveis mais elevados, o que
recupera efeitos que seriam perdidos por malhas crescentemente grosseiras até o nivel
final de SGEs. A abordagem multiescala vem, efetivamente, aumentando a acuracidade e
confiabilidade de resultados de simulacao de grandes geometrias. Assim sendo, uma vez
que as reagdes quimicas de LFCs se desenvolvem no interior de sua fluidodinamica, ¢ de
se esperar que a abordagem que confere maior acuracidade a modelagem fluidodinamica,
também o faca no tocante a modelagem matematica relativa a parte reativa.

E importante citar que, embora a literatura traga o termo “multiescala” em diferentes
titulos, o faz com significado diverso do aqui utilizado. Para a elaboragdo da presente
proposta de pesquisa, foi realizada uma extensa e detalhada revisdo bibliografica e, no
melhor do nosso conhecimento, a abordagem multiescala, como aqui se propde, ainda
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ndo foi aplicada para captura de carbono de modo que, esta pesquisa pode trazer
resultados significativos ainda ndo vistos e representar contribuigdo efetiva para o estado

da arte.

15.Lista de simbolos

B/
Cp

flutuagdo da for¢a de empuxo gas-sélido (N m-3)

coeficiente de arrasto de particula individual (nd)

coeficiente de friccdo particula-particula (nd)

calor especifico (J kg-1 K-1)

coeficiente de ajuste da turbulencia sub-malha da fase gas (nd)
coeficiente relacionado a pressdes (nd)

coeficiente relacionado a viscosidades (nd)

diametro de particula (m)

coeficiente de difusdo massica gas-gas (kg m-1 s-1)

coeficiente de restituigdo em colisdes particula-particula (nd)

varidvel randomica de forcing (nd)

aceleragdo da gravidade (m s-2)

fungao distribuigao radial (nd)

coeficiente de corre¢do do arrasto filtrado (nd)

tensor unitario (nd)

transferéncia de calor inter-fases (J m-3 s-1)

taxa de dissipagdo de energia granular por colisdes inelasticas (J m-3 s-1)
taxa de dissipacdo de energia granular por amortecimento viscoso (J m-3 s-1)
fluxo de massa residual (kg m-2 s-1)

coeficiente de condutividade térmica (J m-1 s-1 K-1)

coeficiente intrinseco de taxa de reagdo (m3 kmol-1)a(s-1)

coeficiente de taxa de reacdo efetivo, ou de meso-escala (m3 kmol-1)a(s-1)
forga de arrasto (N m-3)

pressao (N m-2)

pressdo residual, ou de meso escala (N m-2)

fluxo de energia residual (J m-2 s-1)
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< =

numero de Reynolds de particula (nd)

geracdo de momentum residual devido a reacdo quimica (kg m-2 s-2)
taxa de reagao molar (kmol m-3 s-1)

tensor taxa de deformacao devido a efeitos viscosos e de pressao (s-1)
tempo (s)

temperatura (K)

vetor velocidade (m s-1)

coeficiente estequiométrico molar (kmol)

taxa de reagdo massica (kg m-3 s-1)

massa molar (kg kmol-1)

fragao massica (nd)

Letras gregas

coeficiente estequiométrico molar (kmol)

coeficiente de arrasto gés-sélido de micro-escala (kg m-3 s-1)

coeficiente de arrasto géas-solido efetivo, ou de meso-escala (kg m-3 s-1)
coeficiente de troca de calor inter-fases (J m-3 s-1 K-1)

coeficiente de troca de calor inter-fases efetivo, ou de meso-escala (J m-3 s-1 K-1)
taxa de geracdo de energia granular devido ao deslizamento gas-so6lido (J m-3 s-1)
tamanho de filtro (m)

esfericidade de particula (nd)

temperatura granular (m2 s-2)

condutividade térmica granular (kg m-1 s-1)

viscosidade volumétrica (N s m-2)

viscosidade dinamica (N s m-2)

viscosidade dindmica residual, ou de meso-escala (N s m-2)

densidade (kg m-3)

tensor das tensdes deviatorico (N m-2)

tensoes residuais, semelhantes a tensdes de Reynolds (N m-2)
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) fragao em volume (nd)

Subescritos
fil filtrado
g fase gas
I interface
k relativo a teoria cinética colisional de Lun et al. (1984)
14 fase genérica, sou g
max maximo
ef efetivo, ou de meso-escala
res residual
S fase solida
Outros

— filtrado como média volumétrica, f

filtrado como média de Favre ou ponderada pela massa, f= of /¢

() médio no dominio

16.Equacionamento
Modelo microscopico de dois fluidos

As equagdes conservativas de continuidade, espécies, momentum e energia do modelo
microscopico de dois fluidos sdo (Agrawal et al, 2001, 2013, C. Milioli, 2006 - Thesis,
Milioli & Milioli, 2011- Cap.7):

g(pg‘bg) + v'(pg¢gvg) = D Wig (1)
%(psd)s) + V'(psd)svs) = Zwi,s 2
g(pg‘ngi,g) + V’<Pg¢gYi,gV ): V'(‘I’gDi,gVYi,g) + Wig Q)
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g(psd)sYi,s) + v'(psd)sYi,sVs) = Ws 4)

0
E(Pg‘l)gvg) + V'(Pg%vgvg) =~ gV 0y — M+ (L+cif)pghgg + vy D wig ®)
0
a(psq)svs) + v'(psq)svsvs) =-V-o, - ¢sv'og + My + psdsg + Vszwi,s (6)
0
E(chpgd’g-rg) + V'(pgcpg¢ngVg) = V'(%kgVTg) -l (7
0 Wi,sﬁg,s
E(Pscpsq)s-rs) + V'(pscps¢sTsVs) = V'(‘bsksv-rs) + Iy _Z W
1,S
(3)
A continuidade volumétrica entre as fases requer que:
g+ 95 =1 )

O modelo microscopico de dois-fluidos também requer a solu¢do da equagdo de
conservacdo de energia granular ou pseudo-térmica (Gidaspow, 1994; Agrawal et al.,
2001):

3| 0 .
El:a(Psd)s@)WLv'(Psd)sVs@)} = -0 Vv +V'(st®)+ Tstip = Jcon —Jvis (10)
onde:
* 12 12 64
K = [1+—ncbsgoj(“—n2(4n—3)¢sgoj+—(41—33n)n2¢§93 (11)
9% 5 5 257
81su2| vy —vs|’ 8 . by
Lslip = . 7 Jeol = Jeonk = —%n(l—n)d—go® s =3O (12)
godpps(n®) 2 n p
* Y 75Psdp(n®)% l+e
Yy = Y=——F n=—— (13)
1+ OBy 48n(41-33n) 2
5(Ps¢s)290®
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(14)

O coeficiente de difusdo molecular gas/gas na equagdo de conservagdo de espécies para
a fase gas, obtido de Field et al. (1967), ¢ dado por (para faixa de T do processo de captura

de carbono):

T 1,75
Di'g =217 ><10—4pg (1280} (Tg = [K])

A forga de arrasto de interface da fase gas sobre a fase solida ¢ definida como:

M, = B(vg —vs)
onde:

3 pgd)s(l)g‘vg _Vs‘(q) )—2,65
g

B=-Co (Wen & Yu, 1966)

(dp‘c'p)

ﬁ(1+0,15Rep°'687) para Re, <1000
cp =1 Res

0,44 para Re, >1000
(18)

Vg —Vsldppgd

Rep:‘ g ~VsldpPgdg

Hg
As tensoes deviatdricas das fases sdo dadas por:

o, = [Pe—(M+%Mf)(V'V4)]|—2MSe‘ para £=Q,s

onde:
s = v, v “2 )l para r=gs
Hg = constante g =0

(Rowe,

(15)

(16)

A7)

1961)

(19)

(20)

(21)

(22)
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2 *
Re = Hey = ( M){g n& )(1+%(I)sngoxh%n(3n—2)¢sgo)+%nub}
0

3 (2-7
ks = MHp — S ks (23)
25650290 £ 5psdp(70)2
— = = :1,6 24
Ho 5r s e 9% ¢ @4
(ps¢s)290®

A pressdo da fase solida ¢ dada por:

Po=Psy = ps¢s(1+4n¢sgo)® (25)

Os coeficientes de condutividade térmica sdo dados por:

3
c. d 2 Jo
ky = constante kg = Ptpstp N7 (26)
324,
Assume-se calores especificos constantes:
Cpg = COnstante Cps = constante (27)

A transferéncia de calor inter-fases e o coeficiente de troca de calor inter-fases sdo dados
por:

6k, Nu
I V(Ts _Tg) Y = g 23 (28)
dp
c
Nu = (7—10(])g +5¢§ X1+ 0,7 Reg,2 Prg% )+ (1,33—2,44;g +1,2¢5 )Reg'7 Prg% Pr, = pli;“g

(29)

Considerando uma reacdo de captura de carbono  genérica, dada por

aAg +1CO, LN bBs, a taxa de reacdo pode ser escrita  como

1

Yo ) Y,

ro= K(p s A'S] Py Yco,q (C.  Milioli,  2006), e  segue  que
Wy Weo,

a
w, = OLiWiK(deJSYA'S\J [pgq)gYCOz,g

W J . O coeficiente intrinseco de taxa de reagdo, K, deve
A

ser obtido de correlagdes empiricas, e.g. K :f(t, T,dp, Yco,,g: Yas,PoOrosidade, ) Assim, as

taxas de reagdo para as varias espécies resultam:
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YoV Y,
Weo,q = ~1Weo K PsOsYas | [ Pgdy CO,.g
z : Wy Weo,
Yo ) Y,
Way = —aWaK PsPsYas | | Pg®gYco,.g
' Wy Weo,
a
wgs = bWK pS(I)SYA'S pg¢gYC02,g
' Wa Weo,

ZWi,g = Wco, g

Modelo friccional inter-particulas

As equagoes do modelo friccional sdo (Berzi & Vescovi, 2015):

for
for

Ms k
Ms

.

f, =2(1+e)pG

Jeoll k
Jeoll £

G=¢sdp o=

(

for
for

(2-
f—
2(-9, )

¢ <0,4
$s>0,4

¢ <0,49
¢ >0,49

¢s <0,4
ds >0,4

8J"
fo=—¢.G
2 571%(1)8

9s)

Ps,f = psds® +psfO

s = psd pf2®}/2

J pS f3

- %
coll,f dp L

f, =%¢SG(1—ef2)

L

|

15(1—e?)

2]

i

. =0,58+(0,636 —0,58)exp(— 4,5¢; )

*

L

(30)

€2y

(32)

(33)

(34)

(35)

' (36)

(36)
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1 f . <04
f=J 62-080, +0.(0.8— ) e J*=@+(Ej (3e-1)1+ef
S O,8¢Cs—0,106—<|)§ C 65204 4) [24-(1-e)11-e)]

(38)

—e—3c;exp(- «_(f2 )] 26(—e()( ¢; ~0.49
€f =€—5C¢ exp( 3Cf) L _(f3J l: 15 (0164—4)5)4-1} (39)

Modelo de turbuléncia sub-malha da fase gas

A func¢ao de forcing estocastica F' ¢ definida como (Pope, 2000; Eswaram & Pope, 1988):

At 12 At 62
froat = (1—;j fy + — Re (40)

2 A A
O representa a varidncia temporal de um pardmetro relevante do escoamento com
distribuicao Gaussiana (no caso corrente, o termo fonte gravitacional flutuante na equagao

I * ;e .
de momentum da fase gas); T~ representa uma escala de tempo caracteristica associada

a frequéncia dominante na série temporal do referido pardmetro relevante; At representa
um intervalo de tempo entre sucessivos registros locais do parametro relevante

.. . ~ ‘o R
(coincidente com o avango de tempo nas simulagdes numéricas); ' C representa um
numero aleatério com distribuicdo Gaussiana, media zero e variancia unitaria. O

pardmetro °t na Eq. 3 de conservagio de momentum da fase gas representa um ajuste
aplicado para calibracdo das perturbagdes de forcing a um campo turbulento apropriado.

Modelo filtrado de dois fluidos

As equagdes do modelo filtrado sao:

%(p&g) + V-pgbgVy) = Wi, (41)
%(ps$s)+ V-(psbos) = S wi, (42)
%(pg@\?iyg) + V- (pgdgVigVy) = V- (0,01 r VVig —314) + Wig (43)
g(p@s\?i,s) + V- Vils) = —V-(31,) + Wi (44)
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g(ng)ng) + V-(pg$9\79\79) = —¢,V-0, -V-1y - (Bés +I\W,) + pgdgd + VgZWi’g + ZR{»Q
(45)

g(ps$s\75) + V'(ps$s\75\75) = —V-ES —V-Té - (I_)sv'ag + (Bés +MI) + ps&sg + Gszwi,s + zRi’,s

(46)
g(pgcpg&gfg) + V'(pgcp&g?gqg) = V'(égkgv-?g - Qé) -1 47)
. . . W R
%(pscps(l)s-rs) + V‘(pscps(l)s-rsvs) = V'((I)sksefv-rs - Qé) + It _Z$
1,S
(48)

A continuidade volumétrica estabelece:

$g + 55 =1 (49)
Nas equacdes acima, |\7| representa a forca de arrasto filtrada da fase gas sobre a fase sélida,
dada por:

M, = Blvg —vy) (50)

Bés representa a flutuagdo na forga de empuxo da fase gas sobre a fase sélida, dada por (onde

os termos viscosos sdo usualmente desprezados como de ordem inferior):
B = - [q)sv-og — §sV -5y ] ~ - [¢svpg — §sVPy ] (51)

Usualmente define-se uma forga efetiva generalizada de interface entre fases definida
pela composi¢do das forgas de arrasto filtrada e de flutuagao na forga de empuxo da fase
gas sobre a fase solida, ou seja:

Per (\79 _\75) = Bés + MI (52)

Desta equacdo, o coeficiente efetivo (usualmente denominado coeficiente de arrasto
efetivo devido a predominancia do arrasto em escoamentos gas-solido) resulta:

B(Vg _Vs) 3 [¢svpg B ¢SVP9]

(Vg _Vs) (Vg_Vs)
Define-se ainda o coeficiente de corregao do arrasto filtrado, relacionando-se o coeficiente de
arrasto efetivo ao coeficiente de arrasto filtrado = B(q)s, dg ,\75,\7g), como:

Ber = (53)

Bef
H =1 - Pef (54)
p
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Assim, tem-se:
By + M = (1—H)B (7q -V (55)

Os tensores deviatéricos filtrados e tensores residuais (frequentemente denominados
tensores de Reynolds por serem tensdes analogas as de Reynolds predominantes em sua
composicdo), para ambas as fases, sdo dados por:

gy = [ Py g + 21 ) (V7 } |- 2ug8¢ = Pritg! — 2uigSg 5
o5 = { Es_(kS"L%“s)(V‘Vs) } | - 20sSs = Priisl — 2ni sSs (57)
) =PV Ny — POV Ny = Pyl = 2Ms,S,  para £=0.s (58)

onde, assumindo condic¢des isotrdpicas (e kg =0 ), tem-se:

Plig = Py — 41g (V'Vg) Hfil,g = Hg (59)

Priis = Es—(ks +%Hs)(V'Vs) Hils = Hs (60)

) — 1t( ' |Téhear,£|

res,. — 3 rrZ) Hrese = W para (=0,s (61)
shear,/

O tensor taxa de deformacao filtrado devido a efeitos viscosos e de pressao (i.e. devido a
tensdes deviatoricas), ¢ dado por:

s; = %[V\U +(V\7Z)T] —%(VWU)I para /=¢,s (62)

Note-se nas equagdes anteriores que, para um tensor simétrico E , tem-se:

|E|:1/ %E:ET z\/ %Z(Ei,j Ei,j) |Eshear|=\/ %Z_(Ei:j EiJ) (63)
i#]
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Y Y
As taxas de reagdo quimica filtradas, dadas por W; = o;W, K(ps(l)s As] PgdYco,q ,
Wa Weo,

_ Y% a0 Y
podem ser expressas como W; = ociWiKef[psq\);/ A’s] [ 979 €928 | com um coeficiente
A

de taxa de reac¢do efetivo dado por:

a
W, K( PsfsYass j {Pg%Ycoz,g J
I 1
W Weo, B K(<|>sYA,s )a (<|>cho2 g )

Kef - — - — ~ — < (64)
oW ps¢sYA s pg ¢g YCOZ g (¢SYA,S )ﬂ (¢g YCOZ,g )
T WA Weo,
Assim, para as varias espécies, as taxas de reagdo filtradas tornam-se:
0Yas ) [ PgdqY
_ PsbsYas | | Pg® Yco,g
Wco,g = —1Weo,Ke (65)
2.9 2 € WA WCOZ
0sVas ) [ PabyY.
Was = —aWaKg [psvi/ A,s] [pgvgzl COz,g}
A co,
— ~ a — ~
Y Y,
Woe = DWeKy | Poe¥hs || PotaTcoug (66)
Wy Weo,
ZV_Vi,g = V_VCOZ,g ZV_VLS = Wps + Wps (67)
O coeficiente de difusdo de massa efetivo da espécie i na fase gas ¢ dado por:
0DisVYVig
igef = =99 (68)
¢gVYi,g
Os coeficientes de condutividade térmica efetivos sao dados por:
Ok VT,
of = o= (69)
o5V

Define-se a transferéncia de calor inter-fases filtrada como:

it = Y(Ts _Tg ) = Vef (:I:S _-T-g) (70)

Assim, o coeficiente efetivo de troca de calor inter-fases resulta:
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o = T (1)
of = (= =

Os fluxos de massa residuais nas equagoes filtradas de conservagao e espécies sao dados
por:

~

Ji, = pé(l_)éYi,éVl - P[$e\?i,z‘7z para (=g,s (72)

Os termos de geracdo de momentum residual devido a reagdo quimica nas equacdes
filtradas de conservagdo de momentum sdo dados por:

Ri,,f = V(Wi’[ - V/V_Vi]/ para €=g,S (73)

Os fluxos de energia residuais nas equagdes filtradas de conservagao de energia sao dados
por:

~

Q) = PeCord TV = P TV, para (=g,s (74)

Marcadores de correlacao:

Em trabalhos recentes considerou-se a fragdo volumétrica de solido filtrada (¢S), a
: . : . Vgjip v /V C e
velocidade de deslizamento filtrada adimensional ( sip.y / '), e a energia cinética de

2
flutuagdes de velocidade filtrada da fase sélida adimensional (kS/ Vt). A velocidade de
deslizamento filtrada ¢ definida como:

\~/slip,y = \~/g,y - \~/s,y (75)

A energia cinética de flutuagdes de velocidade filtrada para ambas as fases (g - g,s) ¢
definida como:

1, -, 1 tr(z

Ky = - Vviivii = (—Z) (76)
2 2 ps0,

onde

Vii =V =V (77)
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17.Propostas de orientagdes de trabalhos de Doutorado, Mestrado e IC/TCC

Abaixo, sdo apresentados 8 exemplos de possiveis temas de pesquisa correlatos ao
presente projeto e que podem ser estudados em diferentes niveis de profundidade e
com diferentes abrangéncias em trabalhos de Pds-Doutorado, Doutorado, Mestrado e
Iniciagdo Cientifica/Trabalhos de Conclusdo de Curso.

Num trabalho de Doutorado qualquer um destes temas pode ser investigado
objetivando obtencdao de modelagem matematica. Num trabalho no nivel de iniciagdo
cientifica um mesmo tema pode ser abordado de forma superficial procedendo por
exemplo a uma andlise paramétrica.

17.1.Proposta de pesquisa 1

Titulo: Investigagdo do efeito da turbuléncia da fase gas sobre o coeficiente de taxa de
reacdo sub-malha da reacdo de captura de carbono por sorbente so6lido.

Resumo: O estudo presentemente proposto pretende modelar o coeficiente de taxa de
reacdo submalha da reacdo heterogénia de captura de didxido carbono por sorbente
solido aplicando simulacdes altamente resolvidas do escoamento gés-solido
desenvolvido no interior de LFCs carbonatadores.

No interior de reatores quimicos, a turbuléncia tem um papel importante, os vortices
turbulentos promovem a mistura aumentando a superficie de contato, favorecendo as
reacoes. LFCs sdo reatores quimicos no interior dos quais se desenvolvem regimes de
fluidizagdo rapida com velocidades superficiais da fase gas no range entre 3 ¢ 16 m/s
(Grace, Avidan &Knolton, 1997) e onde a turbuléncia esta presente.

Pretende-se introduzir o efeito de turbuléncia nas simulagdes altamente resolvidas
implementando-se um processo estocastico denominado forcing function, baseado no
movimento Browniano de particulas e modelado matematicamente como um processo
de Uhlenbeck-Ornstein.

A forcing function pode ser introduzida nas simulagdes através de diferentes termos
fonte da equagdo de balanco de momentum e com diferentes intensidades
correspondentes ao range de velocidades caracteristico de LFCs. Espera-se que este
efeito, semelhante a turbuléncia, impacte diretamente a reacdo de captura de carbono
afetando o coeficiente de taxa de reagao sub-malha a ser obtido.

Propde-se, assim, neste trabalho, fazer o estudo do impacto da turbuléncia sub-malha
sobre o coeficiente de taxa de reagdo de captura de carbono por sorbente solido a ser
obtido via simulag¢des altamente resolvidas aplicando-se para tanto o modelo de dois
fluidos microscopico baseado na teoria cinética dos escoamentos granulares a dominios
computacionais reduzidos aplicando-se malhas numéricas refinadas. Neste trabalho sera
utilizado o Cédigo CFD MFIX disponibilizado pelo NETL-DOE-USA.
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17.2.Proposta de pesquisa 2

Titulo: Investigacdo do efeito friccional inter-particulas sobre o coeficiente de taxa de
reacdo sub-malha da reacdo de captura de carbono por sorbente sdlido.

Resumo: Efeitos friccionais sao preponderantes em escoamentos granulares densos.
Escoamentos gas-sélido como os desenvolvidos em risers apresentam grandes
gradientes de concentracdo de sélido em toda a sua extensdo, durante todo o tempo
de funcionamento do reator. No interior de tais reatores, portanto, a todo instante
surgem regioes de alta concentracdo de particulado onde efeitos friccionais podem ter
efeito significativo sobre a reacdo quimica presentemente em estudo. A friccdo entre
particulas pode, por exemplo, afetar resisténcias de filme que se formam ao redor das
particulas.

O modelo de dois fluidos microscopico, a ser aplicado nas simulacdes altamente
resolvidas da primeira etapa da presente proposta de pesquisa, é fechado, na
microescala da fase sdlido, pela teoria cinética dos escoamentos granulares de Lun e
co-autores. Tal fechamento de microescala para o sélido prové uma boa descricao fisica
para regides diluidas de particulas, onde efeitos colisionais sdo dominantes. Regides
de escoamento com concentragdes de sélido altas ou intermediadrias ndo sdo
adequadamente descritas pela teoria cinética de Lun (Lun et al., 1984). Em regides com
altas densidades de particulado o efeito colisional deixa de ser o mecanismo fisico que
rege as interagOes entre as particulas e, na verdade, para concentragdes de sdlido
superiores a 49%, o “caos molecular” é quebrado e outros efeitos se tornam mais
importantes e passam a reger o movimento da fase sélido. Em tais casos o efeito
friccional passa a ter um papel importante, particulas movimentando-se no interior de
regides com alta densidade de particulado se atritam, e este efeito pode ter um
importante impacto sobre a reacdo de captura de carbono por sorbente sélido.

Ha modelos de teoria cinética que se propdem a descrever o movimento do sélido em
regides densas e ainda fazer uma ponte entre a condicdo de escoamento denso e de
escoamento diluido. Este é o caso da teoria cinética estendida de Berzi (Berzi & Vescovi,
2014). E ha modelos de teoria cinética abrangentes, que propde a descricdo do
movimento do particulado em todo o range de fragbes volumétricas de sélido que
ocorre no interior de um LFC como é o caso da teoria cinética de Chialvo e Sundaresan
(Chialvo & Sundaresan, 2013).

Neste estudo, porpde-se estudar os efeitos friccionais particula-particula, sobre a
reacdo quimica de captura de carbono. Tal estudo serd realizado via simulagdes
altamente resolvidas do escoamento gas-sdlido em questdo aplicando o Cédigo MFIX.

17.3.Proposta de pesquisa 3

Titulo: Simulacdao de grandes escalas da captura de carbono em LFC; validagdo de
fechamentos submalha reativos obtidos de simulag¢des altamente resolvidas.
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Resumo: A proposta de trabalho apresentada no projeto de pesquisa principal
pretende, numa primeira etapa, produzir fechamento de meso-escala para o
coeficiente de taxa de reacdo efetivo que devera ser testado numa segunda etapa do
trabalho.

A literatura apresenta resultados experimentais de captura de carbono por sorbentes
sélidos como carbonatos de metais alcalinos. Neste trabalho de pesquisa propde-se
reproduzir na forma de simulagGes de grandes escalas, experimentos apresentados na
literatura, implementando o modelo de meso-escala de coeficiente de taxa de reagdo
efetiva obtido das simulagdes altamente resolvidas para teste de performance e
validagdo. Este trabalho permitird ndo apenas avaliar a acuracidade do modelo sub-
malha obtido na primeira etapa da pesquisa proposta, para a taxa de reacdo como
permitird que sejam feitos ajustes ao modelo, caso necessario.

17.4.Proposta de pesquisa 4

Titulo: Estudos sub-malha de escoamentos gas-sélido via experimentacdo
computacional aplicando uma abordagem CFD-DEM e levando em conta efeitos de
Coulomb gerados por tribocharging e seus efeitos sobre o coeficiente de taxa de
reacdo sub-malha na captura de carbono por sorbente sélido.

Resumo: Neste trabalho de pesquisa, propde-se estudar a reagao quimica de absorgao
de diéxido de carbono por sorbente sélido no interior de um reator LFC carbonatador
e como efeitos de Coulomb que surgem naturalmente tanto em escoamentos
granulares como em escoamentos fluidizados gas-sélido podem afetar o coeficiente
de taxa de reacdao submalha de tal reagao quimica.

Efeitos de Coulomb surgem em escoamentos granulares e também em escoamentos
gas-soélido por efeito de um mecanismo fisico denominado tribocarregamento ou, do
inglés, tribocharging e que consiste no aparecimento de grandes quantidades de carga
eletrostatica decorrente das interacdes entre particulas e das particulas com as
paredes de seu container.

De forma mais ampla, deseja-se investigar como o mecanismo de tribocharging efeta
a reacao heterogénea de captura de carbono em escoamentos gas-sélido rapidos.

As investigacGes propostas serao realizadas via experimentacdo computacional através
de uma abordagem CFD-DEM aplicando o software MFIX de cdodigo aberto
disponibilizado pelo NETL-DOE-USA.

17.5.Proposta de pesquisa 5

Titulo: Estudo de varidveis independentes de correlagdo voltadas para estudo de
coeficientes efetivos de taxa de reacdo de captura de carbono por sorbente sdlido.

Resumo: Reatores quimicos multifasicos sao um tema central na engenharia quimica
pela multiplicidade e importancia de suas aplicagcdes. No interior de tais reatores se

desenvolvem escoamentos complexos multiescala envolvendo mecanismos fisicos
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ainda ndo completamente compreendidos e no interior desta complexa fluidodinamica
tem lugar reagBes quimicas como a reagdo de presente interesse, captura de carbono
por sorbente sélido. O estudo de tais escoamentos e projeto de reatores ainda estdo
fortemente ligados a experimentacdo convencional embora a experimentagao
computacional represente uma alternativa barata, rapida e segura a experimentacao
convencional. Isto se deve ao atual estado da arte da modelagem matematica dos
escoamentos que se desenvolvem no interior de tais reatores.

A natureza multiescala do escoamento gas-sélido rapido desenvolvido no interior de
LFCs, torna a abordagem multiescala uma forma eficiente de buscar maior
compreencao dos fenOmenos relativos a tais escoamentos. Esta abordagem
multiescala busca produzir modelos descritivos de escalas menores que alimentem
simulacbes de escalas maiores. Assim, propGe-se obter modelos de meso-escala a
serem aplicados a simulacées de grandes escalas de reatores de tamanho industrial.

A obtencdo de fechamentos acurados de meso-escala depende da selecdo de varidveis
independentes adequadas que em conjunto consigam bem descrever reagdes
quimicas de interesse.

Propde-se, assim, neste trabalho de pesquisa um estudo de conjuntos de possiveis
variaveis independents para descricao do coeficiente efetivo de taxa de reagdo da
reacao heterogénea de absorcao de CO; por sorbentes sélidos.

17.6.Proposta de pesquisa 6
Titulo: Analises de incertezas em processos de filtragens.
Resumo: Esta investigacdo visa avaliar a qualidade de possiveis marcadores.

O processo de modelagem matematica depende prioritariamente da compreensao dos
mecanismos fisicos e quimicos a serem modelados. Neste contexto se insere a
necessidade da compreensdo de quais devem ser as varidveis independentes em relagdo
as quais tais modelos matematicos devem ser escritos considerando os parametros fisicos
dos escoamentos em estudo e, também, pardmetros quimicos das reaces de interesse.

No procedimento de filtragem obtém-se médias estatisticas de variaveis dentro de cada
bin. Obviamente, os desvios padrdao dos marcadores sao mantidos baixos pela imposi¢do
prévia das faixas praticadas em cada bin (refinamento de bins). Por outro lado, os desvios
padrdo de parametros que ndo sdo marcadores (como H, por exemplo) podem assumir
guaisquer valores, e estes valores podem ser utilizados como indicadores da qualidade
dos marcadores aplicados. Estima-se que melhores marcadores causardo menores
espalhamentos de dados filtrados (menores desvios padrdo) dentro de cada bin.

64



17.7.Proposta de pesquisa 7

Titulo: Avaliagao do efeito do niumero de Froude baseado no diametro de particula sobre
coeficiente de taxa de reagdo de captura de carbono por sorbente sélido.

Resumo: O modelo de dois fluidos microscdpico trata a fase particula como um meio
continuo, um gas granular e, de acordo com Milioli & Milioli, 2022 (partes 1 e 2),
considerando diferentes valores do nimero de Froude e densidade constante, a topologia
dos escoamentos gas-solido muda consideravelmente, e parametros filtrados e residuais
chegam a apresentar inversdes de comportamento nas bandas diluidas e densas dos
escoamentos gas-solido para os diferentes nimeros de Froude gracas a mudancga nas
topologias correspondentes aos diferentes Froudes.

A complexa topologia dos escoamentos multifasicos gds-sélido é o que torna a
fluidodinamica de tais escoamentos tdo complexa e esta topologia certamente afeta
reacdes quimicas que acontecam em seu interior, assim, propde-se investigar o efeito do
nuimero de Froude baseado no didmetro de particula sobre o coeficiente de taxa de reacdo
da reacdo quimica heterogénea de captura de carbono por sorbente sdlido.

Tal investigacao deve ser conduzida via experimentacdo computacional incluindo o novo
modelo sub-malha baseado no niumero de Froude de particula desenvolvido por Milioli &
Milioli e presentemente submetido ao AIChE Journal.

17.8.Proposta de pesquisa 8

Titulo: Aplicacdo de forcing function a fluidodinamica de escoamentos gdas-sélido de risers
induzindo valores controlados de scalar shear rate na fase sélido para modelagem de
parametros viscosos do particulado.

Resumo: E intuitivo que o scalar shear rate seja um marcador natural para parametros
viscosos. Mas para se poder desenvolver modelos matematicos para tais parametros em
funcdo deste marcador é necessario que seja possivel induzir, na fluidodinamica das
simulac¢Ges altamente resolvidas, valores desejados e controlados de scalar shear rate
de modo a ser possivel proceder a uma subsequénte andlise sistematica de resultados.

Tal intento pode ser alcancado pela imposicdo de diferentes niveis de perturbacdo
estocdstica via aplicacdo de forcing function através de diferentes termos fonte das
equacoes de Navier-Stokes da fase gds ou de ambas as fases.

Escoamentos gas-sélido desenvolvem naturalmente instabilidades muito mais
preponderantes que aquelas introduzidas pelo mecanismo de forcing function. Entao, a
fim de efetivamente impactar os escoamentos gas-sélido, é necessario introduzir valores
de forcing fucntion mais intensos que aqueles praticados em simulacdo numérica direta
de turbuléncia monofasica. Contudo, as componentes de alta frequéncia em tais niveis
de forcing function causam instabilidades numéricas tais que impedem as simula¢ées de
seguir em frente. Assim, no presente estudo, se pretende utilizar andlise de Fourier via
aplicacdo de filtros FIR passa baixa ou passa banda aos arrays de forcing function antes
gue eles sejam aplicados ao escoamento, retendo assim as altas frequéncias causadoras
de instabilidades, e dando, entdo, prosseguimento as andlises desejadas.

65



18.Cronograma fisico de execugao

O cronograma de execucdo deste projeto é como segue:

Desenvolvimentos

Etapa 1l
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19.0rcamento e cronograma financeiro

Sendo a linha de pesquisa em captura de carbono implementada junto ao PPGEMec da
UFSCAR, apresenta-se a seguir uma estimativa de gastos com infraestrutura e bolsas com
as respectivas justificativas.

19.1.0r¢amento/Justificativa

Propde-se realizar esta pesquisa em duas partes, uma parte inicial na qual serdo
desenvolvidas simula¢des altamente resolvidas detalhadamente descritas no item 11 e
para esta etapa pretende-se adquirir um Servidor Power Edge Dell no qual as simulac¢des
previstas devem ser realizadas. A instalagdao do Servidor Power Edge exige um nobreak
adequado, Nobreak Expert On Line Dupla Conversdo (C10000VA/20b9Ah/Bifas/Iso/Eth)
e exige a contratacdo de mdo de obra especializada. Além disso, ainda relativamente a
esta etapa do trabalho, pretende-se adquirir desktops com configuracdo tal que
permitam a execucdo de simulacdes teste cujos resultados proverdo informacdo para a
configuracdo das production runs a serem executadas no Servidor Power Edge. O
montante estimado incluindo o Servidor Power Edge com todos os seus componentes,
o nobreak com a especificacdo adequada e a contratacdo de técnico especialista para
instalacdo e operacionalizacdo do sitema é de R$750000,00.

A segunda etapa deste trabalho consiste em simulacdes de grandes escalas (SGE) para
testes, ajustes e validacdao de correlagdes obtidas na primeira etapa. As simulagdes a
serem realizadas na segunda etapa estdao descritas no item 14 deste projeto e tais
simula¢Ges devem correr em esta¢des multiusuarios como o cluster Euler do ICMC-USP.
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Ha uma previsao de que a utilizacdo destas plataformas de alto desempenho devera se
tornar paga, conforme exposto no item 14, contudo ndo ha previsdo de quando isso deve
ocorrer e 0 acesso de tais instalagdes permanece gratuito sem qualquer previsdao de
guando tal situacdo serd revertida. Entdao, valores estimados para as simulacbes que
devem compor a segunda etapa deste trabalho sdo apresentados no item 15 deste
projeto mas nao serdo incluidos no presente orcamento porque, no momento, ndo ha
certeza de que os servicos das plataformas multiusudrios venham a ser cobrados em
algum momento no futuro.

Considerando-se bolsas de Doutorado, Mestrado e Iniciacdo Cientifica para alunos que
venham a compor o grupo. Imaginando 4 alunos de Doutorado Direto, 2 alunos de
Mestrado e 2 de IC, imaginando que cada aluno de IC trabalhe por 12 meses, e com base
em valores atualizados da tabela de bolsas da Fapesp, estas 6 bolsas somam;
R$901879,20

Tais recursos serdao buscados junto a agéncias de fomento a pesquisa nacionais, FAPESP,
CNPq e CAPES, e também, pretende-se submeter esta proposta junto a Petrobras, talvez
numa forma mais estendida.

Cabe observar que em caso de real implementagdo deste projeto, os valores
apresentados deverdo ser atualizados e, logicamente, o numero de alunos em cada
modalidade que de fato venham a compor o time de pesquisa é impossivel de se estimar
neste momento e os valores relativos a bolsas apresentados acima sdo os pretendidos.
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ANEXO B Projeto de Pesquisa — abordagem experimental.
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1.Introdugao:

O trabalho de pesquisa proposto no presente projeto se insere no esforco atual para
mitigacdo de emissdes de CO,, provenientes da queima de combustiveis fésseis, para a
atmosfera. A presente proposta foca na contengdo da emissdao de CO, em plantas de
geracao termoelétrica pela aplicagdo do processo denominado dry scrubbing que
consiste na captura de carbono pela sor¢ao de CO; por sorbentes sélidos realizada em
loopings quimicos, mais especificamente, aplicando sorbentes a base de calcio.

Desde a revolugdo industrial, combustiveis fésseis tem promovido o crescimento da
economia mundial o que conduziu a uma prosperidade generalizada. A vida moderna,
como ela é hoje, com seus confortos e desenvolvimento, depende de ampla
disponibilidade de energia. Os combustiveis fésseis ajudaram a construir o mundo como
ele é hoje e ndo ha perspectivas de inversao deste quadro em futuro previsivel.

Embora desejavel, ndo é realista imaginar a elimina¢do do uso dos combustiveis fosseis
a curto prazo. Ao longo dos ultimos anos, apenas nos Estados Unidos, cerca de 40% da
eletricidade consumida no pais foi gerada utilizando plantas de poténcia a base de
carvao pulverizado (Miller et al., 2014). Surge, assim, um desafio para a engenharia,
conter o CO; liberado na queima dos combustiveis fésseis. O CO; deve ser capturado e
armazenado ou contido de forma a impedir que alcance a atmosfera. Se tecnologias
eficientes e vidveis de captura de carbono forem desenvolvidas, sera possivel obter um
balanco entre captura-armazenamento e manutencao do nivel de consumo de energia.

O conceito de captura de carbono foi primeiramente sugerido nos Estados Unidos em
1977 (Marchetti, 1977), mas nada realmente concreto foi realizado até os anos 90. Mais
recentemente, diferentes processos de captura de CO; vem sendo desenvolvidos como
a aplicacdo de contatores de membrana que separaram o CO; da mistura gasosa que
deixa um combustor (Akan et al., 2020), ou como o tratamento de gases via processo
de scrubbing que aplica solu¢des de aminas como a monoetanolamina-MEA (Alie et al.,
2005; Rochelle, 2009; Wang et al, 2017; Wang et al., 2018; Wang et al., 2018), ou ainda
captura aplicando sorbentes sélidos e, mais recentemente, vem sendo estudados os
chamados sorbentes micro-encapsulados (MECS), considerados promissores sorbentes
para CO; por sua alta taxa de captura, baixos custos de fabricacdo e consumo eficiente
de energia (Wang et al., 2019). Embora o processo de scrubbing aplicando aminas seja
ja considerado uma tecnologia madura, pronta para aplicacdo em escala industrial, tal
processo pode causar problemas como corrosao levando a degradac¢do do equipamento,
fato que motivou a busca por tecnologias alternativas de contengao de CO; (Kittel et al.,
2009; Soosaiprakasam e Veawab, 2008). Estudos realizados na ultima década mostraram
que sorbentes solidos baseados em metais alcalinos e alcalino-terrosos sdo uma
promissora alternativa para eficiente captura de didxido de carbono (Abbasi e
Aratoopour, 2010; Hayashi et al., 1998; Ryu et al., 2005).

Vem sendo estudadas, atualmente, nos Estados Unidos, trés opcdes bdasicas para captura
de CO,, a saber; captura em pds-combustdo, oxi-combustdo e captura em pré-
combustdo (Figura 1). O principal foco do Departamento de Energia dos Estados Unidos
em seu programa de captura de carbono, é a captura em pds-combustdo uma vez que,
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quase todas as instalagdes a gas natural e a carvao do pais poderiam se beneficiar das
tecnologias em desenvolvimento para esta configuracdo de captura, que também é
extensivel para outros tipos de instalagdes como refinarias e fabricas de cimento (Miller
et al.,, 2015; U.S. Energy Information Administration. Table 4.3. Existing capacity by
energy source, 2013). E importante observar que a realidade Norte Americana é comum
no mundo industrializado e, levando-se em conta também, paises como a China e a
India, com sua intensa utilizagdo de combustiveis fésseis para geracdo termoelétrica.

Captura p6s-combustdo Oxi-combustado

Sisam @) Power

Turbines Nitrogen —
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Figura 1. Opgbes para captura de carbono em plantas de poténcia. Syamlal, M. 23rd International
Symposium on Chemical Reaction Engineering, Bangkok, Thailand, 2014.

A figura 2, a seguir, é o desenho esquematico de um looping quimico para captura de
CO; aplicado a geracdo termoelétrica. A planta apresenta, acoplado a saida de seu reator
combustor, um looping quimico destinado a captura, por sorbente sélido, do CO;
presente nos gases de exaustdao do combustor. Se o sorbente sélido aplicado no looping
de captura de carbono for um sorbente a base de cdlcio, tem-se o chamado Calcium-
Looping Cyclo (Ca-L) ou, simplesmente Calcium-Looping.
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Figura 2. Desenho esquematico de um ciclo de geragdo termoelétrica e ciclo Calcium Looping acoplado

No caso ilustrado pela figura 2, o ciclo de captura de CO; opera aplicando dois reatores
de leito fluidizado circulante, sendo o reator carbonatador aquele em cujo interior um
sorbente sélido reage com o CO; presente nos gases resultantes de combustao retirando
o dioxido de carbono da mistura gasosa que alcancara a atmosfera e, sendo o reator
regenerador ou calcinador, aquele que regenera o sorbente sélido liberando CO; puro
que pode ser, entdo, encaminhado para armazenamento (Ghadirian et al., 2019).

Ha, atualmente, muitos estudos aplicando 6xido de cdlcio como sorbente para CO, em
ciclos calcium looping (Alonso et al., 2010; Diego et al., 2016) ou aplicando carbonatos
de metais como sédio, potassio e magnésio, com sucesso.

Jietal., 2020, notam que h3, atualmente, um grande nimero de excelentes estudos com
respeito a sorbentes sélidos de CO; focando na capacidade dos sorbentes e estabilidades
ciclicas dos mesmos havendo, contudo, um gap no tocante a cinética da sorcdo. A
capacidade e a capacidade ciclica dos sorbentes sélidos tem sido muito bem investigadas
e documentadas, mas a cinética e a cinética ciclica tem sido menos reportadas e, em
muitos trabalhos de pesquisa, completamente ignoradas. Bons sorbentes devem manter
a taxa de sorcao de CO; por certo intervalo de tempo. Um bom sorbente é aquele que
mantém alta taxa de remogdo de CO2 ao longo de sucessivos ciclos, de forma que a
captura deve ser rapida o suficiente para retirar dos gases de exaustdo elevadas fragoes
do CO; nele contido. Em tempos de residéncia adequados, a taxa de sorcdo de CO;
depende da cinética quimica da carbonatacdo superficial e interna do sorbente, sendo
gue sua carbonatacdo interna é completamente dependente da difusdo intra-poros.
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O particulado tem um tempo de residéncia no reator carbonatador, e quando a taxa de
sorcao de CO; se torna insufuciente, o sorbente exaurido segue para o reator
regenerador onde ¢é calcinado, liberando CO, para posteriores liquefacdo e
armazenagem. Neste processo o particulado acaba sofrendo sinteriza¢ao, devido as altas
temperaturas de calcinagdo, o que acarreta mudangas na sua estrutura de poros o que,
por sua vez, afeta sua capacidade de sor¢do ao recircular no reator carbonatador.

Desta forma, sdao imprescindiveis conhecimentos sobre sobre os parametros cinético-
qguimicos das reagGes envolvidas (Blasmey et al., 2010).

Neste projeto, propde-se o estudo da cinética quimica da reacdo de carbonatacdo
através de andlises termogravimétricas e porosimétricas.

2.0bjetivos:

No estudo, presentemente proposto, objetiva-se estudar a sor¢ao de CO; por sorbentes
sélidos a base de caélcio (calcarios) em processo de pds-combustdo. Tal reacdo quimica,
ao acontecer, produz, em algum tempo, a formagdo de uma coroa reagida na superficie
das particulas que contém o sorbente. A partir deste ponto a continuagao da sorcao de
CO, depende da difusdo do gés reativo pelos poros das particulas. Observa-se, portanto,
um decaimento temporal na reatividade a medida que a reacdo avanca, uma vez que os
poros vao sendo progressivamente obstruidos pelo produto, CaCOs.

Neste trabalho, pretende-se estudar pardmetros cinético-quimicos relacionados a
reacao de sorgao de CO; por CaO, visando:

1. Determinar coeficientes intrinsecos de taxa de reacao, efetividade da sorcdo de
CO; e conversdo via estudos termogravimétricos, levando em conta efeitos da
atmosfera reativa e da temperatura.

2. Verificar a influéncia da evolugdo da estrutura de poros na sorcao de CO;,

3. Determinar efeitos de sucessivos ciclos calcinagdo/carbonata¢do na estrutura de
poros do material particulado através de ensaios porosimétricos, levando em
conta que ha ocorréncia de sinterizagdo durante processos de calcinagao.

As investigacOes propostas podem ser estendidas para outros sorbentes naturais como
oxidos ou carbonatos de metais alcalinos, por exemplo.

3.Detalhamento e fundamentagao tedrica:

O processo de captura de carbono em loops quimicos se da através de sucessivos ciclos
de calcinagdo/carbonatacdo do particulado sorbente, havendo alimentacgdo periddica de
particulado fresco em substituigdo ao particulado exaurido. A compreensao dos
mecanismos fisicos e quimicos envolvidos nos processos que acontecem ao longo do
loop é de fundamental importancia para maior controle e otimizacdo de projetos.
Sorbentes sélidos a base de CaO tem sido considerados materiais promissores para
aplicacdes de captura de carbono, tanto em pré-combustdo quanto em pds combust3o,
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por apresentarem baixo custo, alta disponibilidade e elevada capacidade tedrica de
sorcdo de CO2, dai o grande interesse no estudo e desenvolvimento dos denominados
Calcium Loopings. O processo, como um todo, come¢a com a calcinagdo no reator
regenerador com a decomposicao térmica de CaCOs, liberacdo de CO; e formacdo de
Ca0. A calcinagdo ocorre a uma temperatura mais elevada e temperaturas e tempos de
calcinacdo definem a estrutura de poros do particulado que sera o fator preponderante
no processo subsequente, a carbonatacdo. De acordo com Ji et al., 2020, a carbonatacao
€ um processo limitado pela difusdo intra-poros, no qual a taxa de rea¢do é muito mais
rapida que a taxa de transferéncia de massa. Entrar no intimo desses processos,
estudando a cinética quimica na micro-escala do contato direto sorbente/gas-reativo,
permitird a compreensao pretendida, e a proposicdao de modelos para o coeficiente de
taxa de reacdo intrinseco da carbonatacao.

Coal Air Air

Main Combuster Air Separation Unit sp N,

(air blown)
Flue gas | »7 0, l ci.l
Carbonator ._Caco,_’; Calciner [ bont
Ca0,, + €O,,, - CaCo,, ~——— CaC0y, > C20,, + COsy ey Spent
co,
N, and other flue gases Compression and Liquified

Liquefaction Unit fto’nf::

Figura 3. Tecnologia Calcium Looping aplicada a captura de carbono dos gases de exaustdo de um
combustor (Donat et al., 2012)

A seguir, de forma concisa, se apresenta fundamentacdo tedrica referente ao trabalho
de pesquisa proposto.

3.1.Composicao e classificagao de calcarios:

A composi¢ao quimica de diferentes calcdrios varia de acordo com sua procedéncia.
Técnicas como fluorescéncia e difracdo de raios-X podem ser aplicadas para
determinacdo dessa composicdo. Tais técnicas baseiam-se na andlise de emissdes de
energia provenientes de atomos excitados. Elétrons de dtomos de uma amostra podem
ser excitados por fotons, por exemplo, e ao retornarem a sua condi¢do energética inicial
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emitem energia com freqliéncias e comprimentos de onda caracteristicos dos diferentes
elementos componentes da amostra. Entdo, o espectro resultante emitido pela amostra
em analise, como resposta a excitacdo aplicada, conterd os comprimentos de onda
caracteristicos dos elementos quimicos nela presentes evidenciando sua composicdo
guimica. A intensidade relativa das emissdes (dos diferentes comprimentos de onda
caracteristicos) determina a concentracdo dos diferentes componentes. E também,
guando raios-X incidem sobre cristais, sdo refletidos por seus planos atémicos em
angulos de difracdao. A configuracdao de difracdo dos raios-X obtida, denominada
difractograma, permite identificar a composicdo da amostra por ser formada pela
contribui¢do conjunta das respostas dos diferentes componentes constitutivos.

A tabela |, a seguir, retirada de Crnkovic, 2003, apresenta a composicao de calcarios
calcitico e dolomitico certificados pelo IPT (Instituto de Pesquisas Tecnolégicas-SP).

Componentes | Ca0 | MgO | SiO; | Fe:0s | Al203 | TiO2 | MnO | SrO K20 | Calcinagdo

% (perda ao
fogo)
calcitico 53.8 | 0.70 | 1.98 | 0.14 | 0.24 | 0.013 | 0.012 | 0.04 | 0.10 43.0

dolomitico | 31.0 | 21.2 | 045 | 0.17 | 0.17 | 0.006 | 0.014 | 0.009 | 0.026 46.9

Tabela 1. Andlises de calcérios calcitico e dolomitico certificados pelo IPT (Crnkovic, 2003)

Além da composi¢do quimica, é de utilidade pratica conhecer a classificagao de calcdrios
em andlise. Calcarios sdo classificados de acordo com o teor de éxido de magnésio, MgO,
gue apresentam quando calcinados. Seguindo Pettijohn, 1957, um calcario é dito
calcitico se apresenta entre 0 e 1% de MgO, é dito magnesiano se tal concentracdo recair
entre 1.1 e 2.1 %, sera calcitico-dolomitico se a concentragao de MgO estiver entre 2.1
e 10.8%, sera dolomitico-calcitico para concentragao de MgO entre 10.8 e 19.5% e,
finalmente, serd classificado como dolomitico se a concentracdo de MgO estiver entre
19.5% e 21.8%. Malavolta, 1981, propde uma classificagcao diferente, subdividindo os
calcarios em apenas trés categorias; calcitico, magnesiano e dolomitico, sendo esta
classificacdo também relacionada ao teor de dxido de magnésio presente na amostra
calcaria. De acordo com esta classificacdo, o calcario é considerado calcitico, quando seu
teor de MgO recair entre 1 e 5%; o calcdrio serd magnesiano se seu teor de MgO estiver
entre 6 e 12% e, finalmente, o calcario sera dolomitico se apresentar teor de MgO entre
13 a 20%.

Outra forma de classificacdo de calcarios se refere a estrutura cristalina do carbonato de
calcio, CaCOs, presente. Na calcita, tal estrutura é romboédrica enquanto que na
aragonita a estrutura é ortorrdmbica. A aragonita é meta-estavel em presenca de agua,
se decompondo lentamente em calcita. Na dolomita, aparece o carbonato de cdlcio e
magnésio, CaMg(COs), , com estrutura romboédrica e para estes calcarios,
normalmente, a razdo molar Ca:Mg recai entre 1 e 1.2 (Anthony & Granatstein, 2001).
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Este trabalho de pesquisa propde-se a investigar a sor¢ao de CO; por Ca0, focando nos
processos de ciclos Ca-L, mas deve-se ter em mente que o 6xido de magnésio e outros
componentes dos calcarios podem combinar-se com CO; contribuindo para retira-lo da
mistura de gases que alcancard a atmosfera. O foco na captura por CaO se deve a sua
predominancia na composicdo de calcarios.

Um outro aspecto importante é a morfologia dos calcarios. Diferentes técnicas de
microscopia, a saber; microscopia dtica, microscopia eletrénica de varredura (MEV),
microscopia de transmissdo e microscopia de campo idnico sdo aplicadas na andlise da
superficie de amostras. A microscopia de varredura, por exemplo, permite identificar
irregularidades como superficies de fratura.

Informacgdes sobre a composi¢cdo quimica e estrutura superficial de calcarios a serem
empregados na investigacao presentemente proposta auxiliard a compreensao e andlise
dos resultados a serem obtidos, sobre a cinética quimica de sor¢do de CO; por CaO
(calcarios), nos ensaios termogravimétricos e porosimétricos que serao realizados.

3.2.Calcinagao de calcarios:

O calcario natural apresenta carbonato de calcio, CaCOs, em sua estrutura e, quando
submetido a altas temperaturas, na faixa dos 900 °C, absorve energia liberando CO; e
formando CaO, num processo denominado calcinacdo. A reacao de calcinacdo é uma
reacdo endotérmica rdpida, que acontece em minutos sob diversas condicdes
experimentais (e.g. Shimizu qt al., 1999). A calcinacdo de calcario é representada pela
equagao 1:

CaCO5; — Ca0 + CO, (1)

Ha forte dependéncia da reatividade de calcarios em relacdo a sua porosidade e area
superficial especifica de poros (BET). Quanto maior a idade geoldgica de um calcario,
mais compacta é sua estrutura de poros (e.g., Milioli, 2005, 2008), sendo mais porosos
calcarios mais jovens. Calcdrios mais compactos apresentam longos tempos de
calcinagdo, o que indica que este processo é dominado pelo mecanismo fisico da difusao
intra-poros (Dam-Johansen & Ostergaard, 1991).

Ao calcinar, o calcdrio desenvolve um grande volume de poros, isso porque o volume
molar do CaCOs é aproximadamente igual a 36.9 cm3/mol enquanto que o volume molar
do CaO é aproximadamente igual a 16.9 cm3/mol (Dam-Johansen & Ostergaard, 1991),
por isso a porosidade da particula aumenta com a calcinacgdo.

Mai & Edgar, 1989, estudaram o processo de calcinacdo em temperaturas mais elevadas,
entre 1011 e 1151 °C, e nesta faixa de valores de temperatura, ocorre a calcinagdo e
também a sinterizacdo. A calcinacdo aumenta o volume de poros pelos motivos acima
expostos, mas a sinterizagao diminui esse volume pois em temperaturas tao elevadas o
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material funde, e os menores poros sdo extintos, o que leva a uma diminuicao da area
BET.

Donat et al., 2012, enfatizam vantagens do processo de calcinagdo na presenca de vapor
d’agua. Eles realizaram experimentos envolvendo quatro diferentes calcarios, em cada
caso, variando a concentragao de vapor d’agua na faixa de 0 a 20%, ao longo de 30 ciclos
de carbonatac¢do/calcinagdo, e verificaram que a calcinagdo na presencga de vapor
apresentou grandes vantagens quando comparada ao processo a seco. Segundo este
trabalho, na presenca de vapor, ao final do processo de calcinacdo poros menores (com
tamanhos inferiores a 50 nm) haviam sido preservados; observou-se como resultado
uma diminuicdo da resisténcia a difusao intra-poros na presenca de vapor, o que é algo
extremamente desejavel, e ainda observaram um maior volume de poros desenvolvidos
em calcinagGes subsequéntes.

Davini et al., 1991, estudaram efeitos de temperatura e tempo de reagdo na reducdo da
area BET devido a sinteriza¢do. O 6xido de calcio foi obtido pela decomposicao térmica
de hidroéxido de calcio, Ca(OH); e de carbonato de calcio, CaCOs. Eles observaram que
quanto mais elevada a temperatura de calcinagao, maior a redugao de drea BET. No caso
de CaO obtido da decomposicdo térmica de Ca(OH);, a 800°C a area BET era
aproximadamente 20 m?/g ao passo que, a 1200°C essa area BET foi reduzida a
aproximadamente 1m?/g. No caso do CaO obtido da decomposi¢do térmica de CaCOs, a
area BET a 800°C era de aproximadamente 10 m?2/g enquanto que, a temperatura de
1200°C, a drea BET tornou-se, aproximadamente, igual a 1 m?/g. Quanto maior o tempo
de reagdo maiores os efeitos de sinterizagdo com subsequente diminui¢ao da drea BET
pela eliminagdo dos poros de menor diametro.

Satterfield & Feakes, 1959, estudaram a decomposicao térmica do CaCO3; com o objetivo
de elucidar a natureza do processo de calcina¢do. Levantando os fatores que limitavam
o processo e estudando sua influéncia sobre a calcinagdo de forma sistemadtica,
chegaram a conclusdo que a inter-relacdo entre 3 mecanismos era responsavel pela taxa
de decomposicdo térmica do CaCOs. Os trés mecanismos em questdo sdo; a
transferéncia de calor para a superficie da particula, a difusdo de CO; para fora da
particula através de poros na regiao da coroa reagida e, a cinética quimica.

A reacdo de calcinacdo pode ser descrita com precisdo pelos modelos denominados
shrinking core e unreacted core discutidos abaixo, no sub-item 3.4.

3.3.Captura de carbono por sorbentes a base de calcio (calcarios).

De acordo com Avila, 2010, calcario calcinado contendo principalmente CaO pode ser
aplicado para captura de carbono em Ca-L e sera o sorbente sdlido investigado neste
trabalho.

A reacdo de carbonatacdo é uma reagdo exotérmica heterogénea, caracterizada por uma
alta taxa de reagao seguida por abrupta mudancga passando a uma taxa de rea¢ao muito

mais baixa. O motivo dessa variagao na velocidade de reagdo é que, inicialmente, o gas

86



reativo tem acesso a superficie ndo reagida da particula, com uma cinética quimica
rdpida o 6xido de calcio se combina com o diéxido de carbono formando uma coroa
externa reagida sobre a particula sorbente. Essa primeira etapa da sor¢ao de CO;
depende apenas da cinética de reagdo e ocorre rapidamente. Uma vez formada a coroa
reagida de CaCOs, a continuidade da reagdo depende da penetracdo do gas reativo nos
poros do sorbente em direcdo ao nucleo nao reagido, e esta etapa depende da difusao
do gas nos poros do particulado em direcdo ao nucleo sendo, portanto, uma etapa
dirigida pela difusdo intra-poros, que dependerd da estrutura de poros do particulado,
constituindo-se numa etapa muito mais lenta.

Reator Carbonatador: CaO) + CO; (g — CaCO3 ) (2)

A reacdo de carbonatacdo se da a uma temperatura mais baixa que a calcinacao,
ocorrendo a aproximadamente 600°C.

O sorbente sélido, na tecnologia Ca-L, percorre o ciclo um nimero de vezes e vai
progressivamente perdendo a capacidade de sor¢ao de CO,, num processo denominado
desativacdo, que se da principalmente pelo efeito da sinterizacdo que afeta
grandemente a estrutura interna de poros do particulado causando o pore plugging
(Abanades et al., 2004).

Avila, 2010 e Sun et al., 2007, enfatizam a importancia da investigacdo dos mecanismos
fisicos vinculados a decomposicdo de sorbentes calcdrios aplicados a captura de
carbono. Sun et al., 2007, obtiveram um modelo para a sinterizacdo que ocorre no
regenerador do ciclos Ca-L.

A figura 4, a seguir, apresenta de forma esquematica, a estrutura de poros numa
particula de calcario. Esta figura foi obtida de Donat et al., 2014, que investigaram a
influéncia do vapor d’agua no desenvolvimento da estrutura interna dos poros de uma
particula calcaria nos processos de carbonatacdo e calcinacdo em um Ca-L. A figura 4-a
ilustra a estrutura de poros do particulado quando ndo hda vapor presente nem na
calcinagdo nem na carbonatagdo, neste caso ha forma¢dao do produto da captura de
carbono, CaCOs3 na entrada dos poros de forma a oferecer apenas uma pequena
passagem para o gas reativo rumo ao centro nao reagido da particula o que dificulta a
difusdo, dificultando a carbonatacdo, deixando o particulado suscetivel ao pore
plugging. A figura 4-b apresenta a estrutura do poro quando houve vapor presente
apenas na carbonata¢do; como é possivel ver, hd formac¢dao CaCOs por toda a extensdo
do poro e de forma a oferecer uma passagem mais larga para o gas reativo chegar ao
solido ndo reativo, esta figura mostra uma configuracdo com poros mais largos,
oferecendo menor resisténcia a difusdo intra-particula. A figura 4-c mostra um poro na
situacdo em que houve vapor presente apenas na calcinacdo; o poro em questao tem
um diametro maior que os das figuras anteriores apresentando uma area reagida maior
proximo a superficie da particula mas ainda apresentando uma passagem ampla para o
gas reativo alcangar o core nao reagido. A figura 4-d mostra a situagdo em que vapor
esteve presente na calcinagao e na carbonatagdo, mostrando um poro representativo da
estrutura de poros, com maior diametro, apresentando a maior camada reagida ao longo
de sua drea interna e mantendo uma regido de passagem para o gas reativo rumo ao
core nao reagido.
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Figura 4. Esquema representativo da relagdo entre a morfologia do sorbente: (a) sem presenga de vapor
d’agua na carbonatagdo ou na calcinagdo, (b) vapor d’agua presente na carbonatagdo apenas, (c) vapor
d’agua presente na calcinagdo apenas, (d) vapor d’agua presente no processo de carbonatacdo e na
calcinagdo (Donat et al., 2014)

Mas, mais que permitir compreender a influéncia da presenca de vapor nos sucessivos
processos ao longo do looping, a figura permite fazer uma extrapolagdo para
compreender, de forma mais geral, o que ocorre na estrutura de poros do particulado
nas reagdes de carbonatacdo e calcinagdo mostrando a importancia da investigacdao da
estrutura interna do particulado que é proposta de pesquisa no presente projeto.

3.4.Modelos que descrevem mecanismos fisicos envolvidos em reagdes heterogéneas
O presente estudo foca na reacdo quimica de captura de carbono por sorbente sélido

num processo também conhecido como dry scrubbing. Este trabalho requer a definicao
de um modelo matematico para a taxa de reacao de captura de diéxido de carbono que
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compde a mistura dos gases de exaustdao de um boiler para geragao termoelétrica, por
um reagente sélido que esta contido em particulas sélidas sendo um dos componentes
das mesmas. Torna-se necessario, assim, partir de um modelo para uma reagao quimica
heterogénea gas-sdlido.

ReacGes ndo cataliticas gds-solido acontecem em muitos processos industriais
importantes como a calcinacdo de calcario, a producdo de aco em alto fornos, a
regeneracao de catalisadores, etc. Os quatro tipos de formas bdsicas para modelos
matematicos comumente usados na descricdo de reacbes quimicas como as acima
citadas sdo; o modelo homogéneo, o sharp interface moving reaction zone model, o
finite thickness moving reaction zone model e o modelo de pellet of particles. Destes
guatro modelos, os trés primeiros consideram o sélido como uma fase continua sendo
gue, os modelos sharp interface moving reaction zone e homogéneo podem ser vistos
como casos limites do modelo finite thickness moving reaction zone. Na pratica, contudo,
o reagente sélido é formado de um aglomerado de particulas sélidas porosas e esta
conformacdo fisica do sélido é reconhecida pelo modelo do pellet of particles. H4 um
conjunto de artigos cldssicos que discutem a natureza e aplicacdo de tais formas
matematicas a descricdo de reacdes quimicas como a de presente interesse; Szekely e
Evans, 1901; Walker et al., 1959; Yagi e Kunii, 1953; Calvelo e Smith, 1970, dentre outros.

Sorbentes sdlidos a base de metais alcalinos e alcalino terrosos tem-se mostrado
eficientes e economicamente vidveis para remogao de CO, de gases de combustdo,
possuindo resisténcia ao atrito superior, alta capacidade de sor¢do de didxido de
carbono e alta densidade bulk (Yi et al., 2007; Park et al., 2009; Abbasi e Arastoopour,
2010; Hayashi et al., 1998; Ryu et al., 2005; Lee et al., 2009; dentre outros). O mecanismo
da reagao de carbonatagdo do carbonato de um metal alcalino, por exemplo, com CO;
sob certas condi¢des de umidade para formar o bicarbonato do metal alcalino em
qguestdo, pode ser equacionado via experimentacdo convencional pela aplicacdo de
equipamentos como analisadores termogravimétricos que permitem obter uma taxa de
carbonatacdo inicial para a cinética de reacdao de sorcdo de diéxido de carbono.
Posteriores balancos baseados em resultados experimentais obtidos de sistemas como
leitos fluidizados, podem ser usados para refinamento de uma forma final do modelo de
taxa de reacdo para a carbonatagdo num processo de validagao.

Em processos de transferéncia de massa que acompanham reacdes quimicas, o
mecanismo de difusdo pode ter efeitos importantes sobre a reacdo. Os mais simples e
mais comumente usados modelos para reacées ndo cataliticas heterogéneas gas-sélido
sdo o modelo homogéneo, que pertence a classe de modelos homogéneos, o modelo
shrinking-core, que pertence a classe dos modelos sharp interface moving reaction zone
e o modelo de desativacdo, que pertence a classe dos modelos de pellets of particles. A
literatura faz grande uso de formas matemadticas equacionando taxas de reacdo
baseadas nestes trés modelos para simular a sor¢cdo de CO; por sorbentes sdlidos
baseados em metais alcalinos.

O modelo shrinking-core mede a taxa de reacdo do solido pela porcentagem de
superficie reagida, ele é restrito a sélidos ndo porosos com limitacGes de difusdo de
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poros desprezivel. Neste modelo a taxa de movimento do gds entre a superficie reagida
da particula e seu nucleo ndo reagido define a taxa de reacao.

O modelo homogéneo considera situacdes quando a porosidade do sdélido ndo é
desprezivel e a taxa de difusdo do gas é alta. O gas, entao, penetra pelo sélido em toda
parte, podendo surgir gradientes locais de difusdo o que cria graus diferentes de reacao
no solido.

Na verdade, conforme os reagentes sélido e gasoso se consomem, forma-se sobre a
particula sélida uma coroa reagida que cria dificuldades adicionais a difusdo do gds pelos
poros uma vez que muda a estrutura dos mesmos pela formacao de uma camada reagida
em seus interiores. A coroa reagida também afeta a drea ativa da superficie da particula
e a atividade por unidade de area do sdlido com relacdo a extensdo da reacdo, e todos
estes fatores combinados levam a um decaimento de atividade do sélido reagente com
o tempo. O modelo de desativacdo leva em conta todos estes efeitos na diminuicdo da
taxa de captura de carbono num termo denominado taxa de desativacao.

Ha modelos mais sofisticados que levam em conta, separadamente, diferentes fatores
limitantes da reacdo em diferentes coeficientes como, por exemplo, taxas de difusdo de
filme, taxas de difusdao em coroa reagida, taxa cinética, taxas de area de superficie ativa,
etc, e todos estes coeficientes sdo levados em conta numa taxa de reagao final.

Os modelos matemadticos para taxas de reagdao acima descritos, sao modelos
microscopicos que podem ser obtidos por experimentagdao convencional por meio de
experimentos termogravimétricos e porosimétricos, por exemplo. Eles descrevem a
reacao quimica de interesse na escala microscépica do escoamento, no nivel da particula
individual.

3.5.Formulagdes de modelos reativos

Taxas de reacdo de sorbentes soélidos podem ser investigadas em medicOes
termogravimétricas de massa e taxa de variagdo de massa. H4 modelos matematicos que
buscam descrever os mecanismos de reacdao envolvidos diretamente na reacdo de
sorcao de CO; por sorbentes solidos de diferentes tipos e como estes sorbentes se
encontram a altas temperaturas e no estado sélido as taxas de reacdo sélido-gas podem
ser expressas através de modelos de reacdo de solidos. De acordo com Vyasovkin et al.,
2011 tais modelos sdo aplicados modelando a perda de massa nos sélidos em processos
como gaseificacdo de carvdao e decomposicdo de biomassa. Zhao et al.,, 2018 e
Zagorowsky et al., 1999, argumentam que tais modelos também podem ser aplicados
em situacoes de ganho de massa por sélidos como ocorre na sorcao de COs.

Como mostram Ji et al., 2020, a taxa de reacdo pode ser expressa como:

da

— =k f(a) (3)

dt
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Na equacdo 3, a é a conversado de solido, k é a taxa de reacdo constante e, f(a), é um
modelo de reacdo.

me—my
S— (4)

a =

Na equagdo 4, m;, m, e my, sao, respectivamente, a massa do sélido no instante t de
reagao, a massa do solido completamente carbonatada e a massa do sélido fresco.

A taxa de reagdao constante, k, aumenta com a temperatura seguindo a equacgao de
Arrhenius:

k =Aexp (— i) (5)

RT

Na equacdo 5, A é o fator pré exponencial, E é a energia de ativacao e T é a temperatura
em que a sorcao de CO; ocorre.

O modelo de reagdo, f(a), da reacdo de sor¢do de CO, pode ser estimado a partir da
forma do perfil cinético. Diferentes formas para f (@) sdo mostradas na tabela 2 onde as
diferentes formas matematicas para o modelo de reacdo descrevem diferentes
mecanismos de reagdo.

Os modelos da série A (modelos de Avrami-Erofeev) descrevem a carbonatacdo do
sorbente sélido através do mecanismo de nucleacdo e crescimento de nucleo que
considera, inicialmente, a formacgdo de nucleos carbonatados isolados formados sobre o
bulk ndo reagido o que geraria uma tensao superficial sobre os nucleos isolados podendo
culminar no processo inverso, descarbonatacdo. O fator de inibicdo da nucleagdo é
diretamente proporcional a area superficial dos nucleos ao passo que, seu driving force
é diretamente proporcional ao volume destes nucleos. Em algum ponto do processo o
driving force da reagao suplanta o efeito inibidor e os nucleos crescem espontaneamente
cobrindo a superficie da particula sélida e, a partir deste ponto a reacdo torna-se lenta.
O mecanismo de nucleacdo e crescimento de nucleo caracteriza-se por iniciar-se
sofrendo uma aceleracdo inicial, atingindo uma maxima taxa de reagao a partir da qual
desacelera. Zhao et al., 2018, fornecem uma explicacdo detalhada sobre os modelos de
Avrami-Erofeev aplicados a sor¢ao de CO; por sorbente sdlido.
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Model code  Model name fla) gla)

A2 Avrami-Erofeev  2(1-a)[-In(1-a)]'"2 [-In(1-a)]'/2
A3 Avrami-Erofeev 3(1-a)[-In(1-a))*"* [n(1-a)]*"?
A4 Avrami-Erofeev  4(1-a)[-In(1-a)]** [-In(1-@))**
An Avrami-Erofeev  n(1-a)[-In(1-a)]" /" [In(1-a)]*'"
D1 1-D diffusion 1/(2a) a
D2 2-D diffusion -[1/In(1-a)] (1-a)in(1-a) + a
D3 3-D diffusion [3(1-a)*?1/[2(1-(1-a)" 1-(2/3)a-(1-a)*?
B
FO Zero order 1 A
F1 First order (1-a) -In(1-a)
F2 Second order (1-a)* [1/(1-a))-1
F3 Third order (1-a)® (1/2)[(1-@) %1]
Fn n-th order (1-a)" [1/(n-1)]
[(1-a) "*'-1]
P2/3 Power law 2/3q ' e
P2 Power law 2a'? ' ke
P3 Power law 3?3 a’?
pa Power law 44 ol
R2 Contracting 2(1-a)1 2 1-(1-a)'?
area
R3 Contracting 3(1-a)*? 1-(1-a)'3
volume

Tabela 2. Lista de modelos de reacgdo para descrever matematicamente rea¢des do estado sdlido (Ji et al.,
2020)

Os modelos da série F sdo denominados modelos de reagdo limitada e assumem que a
taxa de difusdo do CO, é muito mais rapida que a taxa de rea¢do permitindo considerar-
se a cinética quimica uniforme na particula. Os modelos da série F estabelecem uma
proporcionalidade entra a taxa de reacao e as concentracées dos reagentes ou entre a
taxa de reacdo e uma poténcia destas concentracdes definida como ordem da reacao
(Raganati et al., 2019). Do ponto de vista dos modelos da série F, a cinética total de
reacdo é equivalente a cinética intrinseca. E muito raro a sor¢do de CO; por sorbente
s6lido acontecer conforme os modelos F. Haider et al., 2016 e Galan et al., 2011, trazem
detalhamento sobre a aplicabilidade dos modelos da série F a sor¢cao de CO, por
sorbentes liquidos.

A série P modela a sor¢do de CO; por sorbente sélido segundo power laws. Estes
modelos consideram a carbonatacdo do ponto de vista da nucleagdo e crescimento de
nucleos reagidos sem restricdes a tal crescimento exibindo uma taxa de reacdo que
cresce monotonicamente com o tempo.

A série de modelos R apresenta os chamados modelos de contracdo. Em tais modelos
considera-se que ha uma interface entre os produtos de reac¢do e o nucleo sélido ndo
reagido sendo que a reacdo ocorre na interface. A coroa reagida e a interface de reacao
crescem em direcdo ao nucleo do sorbente sdlido a velocidade constante, levando assim
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a contracdo do nucleo (Khawan & Flanagan, 2006). A contracdo do nucleo pode ser
considerada bidimensional sendo descrita pelo modelo de contracdo de area ou, a
contracdo do nucleo pode ser considerada tridimensional e descrita pelo modelo de
contragdo de volume.

Os modelos da série D se aplicam a processos de difusado limitada assumindo que a taxa
de reagdo é muito mais rapida que a difusdo intra-poros (Hu et bal., 2019). Quando a
conversdo é zero, isso quer dizer que o sorbente sdlido é fresco, sua superficie é ndo
reagida e seu contato com CO; n3do exige difusdo. Nesta etapa, a reacdo de sorcao ocorre
na superficie das particulas e depende unicamente da taxa de reacdo intrinseca. Se
forma, entdo, sobre toda a superficie da particula sélida, uma coroa reagida e, a partir
deste ponto, o CO,, para alcancar o sorbente ndo reagido necessita se difundir através
desta camada superficial de produto rumo ao centro da particula onde ha sorbente
fresco. Esta segunda etapa da reagao, que depende da difusdo intra-poros, define a taxa
de captura. Conforme a reagdo avancga, a coroa reagida torna-se mais espessa e o
caminho de difusdo mais longo. Se o produto carbonatado tem um volume molar
volume molar maior que o do sorbente fresco isso implica numa expansao volumétrica
na regido intra-poros o que dificulta a difusdo podendo mesmo impedi-la no processo
denominado pore plugging no qual os poros sao literalmente obstruidos no processo de
carbonatacdo. Processos de difusdo limitada tem a difusdo intra-poros como o gargalo
da reagdo. Os modelos da série D descrevem uma taxa de reag¢do que decai
monotonicamente com o tempo. Sorbentes a base de calcio e sorbentes a base de
magnésio, que carbonatam formando camadas reagidas de CaCOs; e MgCOs;,
respectivamente, em toda a superficie das particulas sélidas, sdo bem representados por
modelos da série D.

3.6.Analise cinética seguindo Milioli, 2005 e 2008

As formulagbes apresentadas nesta secao pertencem a classe dos modelos da série D
apresentados na tabela 2 aplicando, contudo, definicdes diferentespara os termos
reativos.

3.6.1.Coeficiente de taxa de reagao intrinseco efetivo médio (m ks)

Em experimentos termogravimétricos, mede-se variagcbes temporais de massas de
amostras de calcdrios durante o processo de carbonatacdo. A partir destas medicGes
determina-se valores de parametros como taxas de carbonatacdo, conversGes e
coeficientes intrinsecos de taxa de reacao.

A massa da amostra, ma, e sua taxa de variagdo, dmy/dt, sdo valores diretamente
obtidos dos ensaios termogravimétricos. Considerando-se controle intrinseco de taxa de
reacdo e assumindo-se particulas sélidas esféricas, pode-se escrever:
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(m k)6 = e (52) (©

TG dt
3mpo Wco, (Ccoz,w)

Considerando-se um tempo de residéncia, T, o coeficiente intrinseco efetivo médio de
taxa de sorcdo de CO; por calcario em analisador termogravimétrico pode ser escrito
como:

(m kS)TG _ rpa " 1 f‘r (dﬂ) dt )

TG
T 70 \ dt
3mao Wco, (Ccoz,oo)

3.6.2.Conversdo em balanga termogravimétrica (X1¢)

Define-se conversdao em balanca termogravimétrica, como a quantidade molar de CO;
capturado por mol de elemento reativo da amostra de calcario (na pratica, Ca + Mg). A
conversao em balanga termogravimétrica, sob controle intrinseco de taxa de reacao, é
matematicamente expressa como:

(mp-mp,4)
Wco,

XTG - YCa+YMg (8)
Ao Wca WMg

Neste ponto, cabe uma importante observagdo; embora estejamos interessados na
reacdo de sorcdo de didxido de carbono por éxido de calcio, calcarios apresentam,
normalmente, em maior ou menor quantidade, éxido de magnésio na sua composicdo
quimica e, estando presente, o 6xido de magnésio ird capturar didxido de carbono, ndo
havendo como impedir essa rea¢do. Assim, embora o foco da pesquisa presentemente
proposta seja o estudo da cinética quimica da captura de carbono por sorbente sélido a
base de calcio, inserindo-se no quadro maior do desenvolvimento e aprimoramento da
tecnologia Calcium Looping, ao realizar os experimentos nos quais se baseia o trabalho
proposto é, obviamente, necessario levar em conta a presenga de MgO e seus efeitos
sobre a cinética quimica em estudo.

3.6.3.Analise de efetividade via termogravimetria

Ensaios termogravimétricos fornecem valores de variacbes temporais da massa da
amostra e valores de sua taxa de variagdo; m,, dm, /dt. Através de um balango de massa
determina-se a variacdo da massa de material reagente da amostra (Ca + Mg) disponivel
para carbonatacdo. Assumindo-se que Ca e Mg sdo consumidos a mesma taxa, pode-se
escrever:

(WCa Ycat WMg YMg))] (9)

m = mao(Yea + Ymg) — [(mA — Mpy) ( Weo, (Yoat Yorg)

Sendo a taxa de variacdao de massa expressa como:
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dm _ ((WCa Ycat Wig YMg)) dma (10)

dt - WC02 (YCa+ YMg) dt

Nos estudos termogravimétricos de carbonata¢do assume-se reacdo de primeira ordem
em relacdo a massa de material reativo na amostra, e de ordem zero em relacdo as
concentracdes de gases relevantes (condicdes iniciais). Com isso, a taxa de consumo de
material reativo na amostra é dada por:

dm
- = km (11)

Sendo k o coeficiente de taxa de reacdo intrinseco. Note-se que k é diferente de ks, que
é o coeficiente de taxa de reacdo intrinseco efetivo, pois este Ultimo ocorre em reacdo
afetada pela concentracio de gases reagentes. Pode-se correlacionar,
matematicamente, k e ks, de acordo com a equagao seguinte:

rpa (YcatyY
(mkg) =  (Yea+ Yivg) 7 * (mk) (12)
3mao (WcaYcat WmgYmg) (Ccoz_oo

Ou

() = rpa (YcatYmg) - % fot(mk) dt (13)
3mpo (WeaYcatWmgYmg) (CCOz.oo)

Define-se efetividade, 1, como a relagdo entre o coeficiente de taxa de reagdo
instantaneo e o seu valor maximo, indicando o decaimento temporal da reatividade da
amostra com o progresso da carbonatacdo.

(14)

3.6.4.Analise cinética e correlagao via termogravimetria e porosimetria

Assumindo cinética de Arrhenius, o coeficiente de taxa de reagao, no instante de maxima
taxa de reacao, é dado por:

Kmax = A exp (— %) (15)
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Onde A é o coeficiente pré-exponencial, E; é a energia de ativacdo aparente, R é a
constante universal dos gases e T é a temperatura. Realizando ensaios
termogravimétricos em diferentes temperaturas, e aplicando analise linear de
Arrhenius, determina-se parametros cinéticos para o processo de carbonatagdo no
instante de maxima taxa de reacao:

1 dm E, 1
In (— - E)max =lnAd — 2T (16)

Através de regressao linear, determina-se o coeficiente pré-exponencial e a energia de
ativagdo. O coeficiente de taxa de reagdo transiente pode ser expresso como segue:

Ea
k'=nKkmnax =nAexp (— 5) (17)

O que se deseja é correlacionar a efetividade de reacdo com parametros relevantes do
processo a fim de compreender como esses parametros afetam a efetividade da reacdo.
A experimentacdo mostra que as taxas de carbonatacdo de calcarios dependem
fortemente de sua estrutura fisica intra-particula. Para um determinado calcério com um
determinado didametro de particula, propde-se correlacionar a efetividade de
carbonatagdo com a porosidade do calcério (W), com o didmetro médio de poros (¢) e
com a area superficial BET (§). Com isso em mente, propde-se:

B
v () () )

Ou, introduzindo uma constante de proporcionalidade na proporgéo 18:
p\ & B s\Y

1=2(5) ) &) 2
Yo Po So

Além de buscar compreensao sobre os mecanismos fisicos e quimicos envolvidos na
cinética da carbonatacdo na micro-escala, o grande objetivo do trabalho proposto é a
obtencdo da equacdo 19. Na equacdo 19, o indice O refere-se a condic¢des inicias, antes
gue a carbonatacdo tenha inicio. Através de termogravimetria, determina-se perfis

transientes de 1), ou seja, 1, vém de ensaios termogravimétricos. Corridas de
carbonatacdo serdo realizadas em mufla nas mesmas condi¢ées da termogravimetria,
para obtencdao de material para analises porosimétricas. As corridas na mufla devem ser
interrompidos em diferentes tempos de carbonatacdo, e as amostras devem ser entdo,
analisadas via porosimetria para obtencdao de W, ¢ e S. Com o conjunto destes dados em
maos procede-se ao tratamento de dados (como aplicacdo de minimos quadrados com
minimizagdo funcional de erros) para obtengdo dos coeficientes a, 3,y e A.
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4.Metodologia
4.1.Andlise termogravimétrica

A andlise térmica pode ser definida como um conjunto de técnicas que permitem, ao
submeter uma substancia a uma programacdo controlada de temperatura, expressar
propriedades fisicas suas e de seus produtos como fung¢des da temperatura. A analise
termogravimétrica, TG, que compde o grande conjunto de técnicas pertencentes a
analise térmica, permite determinar taxas de reacdo, conversdes e coeficientes de taxa
de reacdo enquanto a amostra em estudo é submetida a uma programacdo de
temperatura e a uma atmosfera controlada. A chamada termogravimetria derivada, DTG,
fornece a derivada primeira da curva termogravimétrica em funcdo do tempo ou da
temperatura. Resultados TG e DTG sdo apresentados na forma de curvas TG e DTG,
respectivamente.

Ensaios termogravimétricos exigem a insercdo da amostra para andlise no chamado
porta-amostras ou cadinho, cujo tamanho e material dependem da temperatura méxima
de ensaio e também da natureza, quantidade e reatividade da amostra (e. g. Milioli, 2005
e 2008).

Sao usuais cadinhos de platina, alumina, aluminio, quartzo, vidro e grafite. De acordo
com o experimento, o cadinho permitird ou ndo bom contato entre a amostra e a
atmosfera do forno facilitando ou dificultando a perda rapida de volateis pela amostra.
Resultados TG sdo sensiveis a uma série de fatores como; a razdao de aquecimento do
forno, a atmosfera imposta no experimento, as geometrias do cadinho e do forno, ao
material com que é feito o cadinho, a quantidade de amostra ensaiada, a composicao de
gases desprendidos pela amostra ensaiada, ao tamanho e geometria das particulas que
compdem o material ensaiado, a natureza, empacotamento, condutividade térmica e
capacidade calorifica do material.

Sao fontes de erro na termogravimetria; flutuacdes no mecanismo de equilibrio, efeitos
eletrostaticos, conveccdo e turbuléncia no fluxo gasoso, reacdo da amostra com o
cadinho, dentre outros e, de acordo com Avila 2005 e Avila, 2008, os erros na curva TG
podem ser minimizados ou eliminados descontando da curva TG obtida, uma curva TG
gerada nas mesmas condicdes do ensaio mas sem incluir a amostra.

Os analisadores termogravimétricos sdo particularmente Uteis nos estudos intrinsecos
de reatividade pois permitem a eliminacao de efeitos de transporte de massa externos
ao material solido e inter-particulas, controle rigoroso de composicées de gases e
temperatura de processo, permitindo, ainda, determinacdo acurada da variacdo
gravimétrica no tempo. Outra vantagem pratica, sdo de facil manipulacdo e utilizacao.

O processo de medicdo é iniciado colocando-se a amostra particulada no cadinho, o qual
€ posicionado no forno do equipamento. O fluxo de gas é, entdo regulado no nivel
desejado. Logo apods, o forno é aquecido em taxa de aquecimento controlada até a
temperatura final desejada. A massa da amostra, sua taxa de variacdo e a temperatura
do processo sao continuamente registrados. Para estudos em que os processos devem
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ocorrer a altas temperaturas, e ndo ao longo da rampa de aquecimento, as reagdes
devem ser impedidas até que a temperatura desejada seja atingida.

Através do sistema da balanca flui apenas gds de arrasto (N2 ou Ar), controlado por um
rotébmetro interno da balanga. Quando necessdrio o uso de gases reativos (CO,), estes
ndo entram em contato com o mecanismo da balanca, sendo injetados diretamente no
forno com vazao controlada por um regulador de fluxo. O controle dos medidores de
fluxo mdssico dos gases reativos, é realizado por dispositivo de controle e aquisicao de
dados. A figura 5 apresenta um desenho esquematico do sistema termogravimétrico,
incluindo o sistema de aquisicdo de dados e o trajeto dos gases até o forno da TG.

Deseja-se estabelecer coeficientes intrinsecos de taxa de rea¢cdo compreendidos como
uma combinacdo de efeitos cinético-quimicos e de intra-difusdo. Obviamente,
reduzindo-se o tamanho da particula, reduz-se também os efeitos intra-difusivos. No
limite, quando o diametro de particula tende a zero, tem-se o efeito cinético quimico
puro. Assim, a extrapolacdo para granulometria zero, dos resultados empiricos, a serem
obtidos para varias granulometrias permitird estimar o coeficiente de taxa de reacdo sob
exclusivo controle cinético-quimico. A partir deste resultado sera possivel quantificar o
efeito dfusivo para as diferentes granulometrias consideradas. No caso dos calcarios a
serem usados, na medida em que a reagao avanga, forma-se uma camada de material
reagido que envolve o nucleo nao reagido. O efeitos intra-difusivos referem-se a
combinacdo de difusdo através da camada ou coroa reagida, rumo ao nucleo fresco, e
através do nucleo, onde a reagao continua.
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Figura 5: Vista interna do forno e do principio de funcionamento da balanga TG; (b) Equema de montagem
do sistema TG apresentado trajeto dos gases e sistema de aquisi¢do de dados.(Milioli, 2008)
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4.2.Andlise porosimétrica

A estrutura fisica interna das particulas de calcérios exerce grande influéncia sobre suas
taxas de carbonatacdo. Os coeficientes de taxa de reagdo intrinsecos podem ser
correlacionados a fatores como porosidade, distribuicdo de tamanhos de poros e area
superficial. Os métodos mais comuns para a medicao destes fatores sdo as porosimetrias
por penetracdo de mercurio e por adsorcao gasosa.

Os porosimetros de mercurio caracterizam a porosidade através da aplicacdo de varios
niveis de pressdo a amostras imersas em mercurio. Pressdo é necessdria para introduzir
o mercurio nos poros do material da amostra. Na medida em que os didmetros de poros
sdo menores, maiores pressdes sdo necessdrias para preenché-los. Seqliéncias
consecutivas de intrusdo e extrusdo de mercurio sdo realizadas via aumento e reducdo
progressivas de pressdo, respectivamente. As quantidades de mercurio que penetram e
deixam a particula sdo correlacionadas a varia¢do respectiva de pressao. Através desta
correlacdo determina-se porosidade, distribuicdo de tamanhos de poros e area
superficial de poros.

Nos porosimetros de adsorcao gasosa a amostra é evacuada e resfriada a temperaturas
criogénicas, e exposta ao gas de processo (por exemplo, N2) em séries de pressdes
controladas. Na medida em que a pressao aumenta, uma primeira camada de N;
adsorvido deposita-se sobre todas as superficies da particula. A partir de uma dada
pressao todas as superficies da particula estardao recobertas com uma primeira camada
de N, e aumentos adicionais de pressdao causarao a deposi¢dao de novas camadas via
condensacdo. A partir de determinada pressao ndao mais ocorrera condensacao. Inicia-
se entdo um processo de dessorgao através da reducdo progressiva da pressdo, causando
re-eveporacao do N». As curvas de adsorgdo e dessorcao (variagdo com a pressao da
guantidade de moléculas de N; adsorvidas, denominadas isotermas de adsorg¢do e
dessorcdo) caracterizam-se por um efeito de histerese, de cuja analise obtém-se
porosidade, distribuicdo de tamanhos de poros, e area superficial.

Por exemplo, o porosimetro de mercurio Micromeritics AutoPore 1V 9500 detecta poros
entre 0,005 e 390 um, enquanto o porosimetro de adsorgao de gas Micromeritics ASAP
2020 (figuras 7 e 8) permite detec¢do de poros entre 0,00035 e 0,5 um. Os calcdrios de
interesse neste projeto apresentam porosidades nas faixas de microporos (0,0004 a
0,0012 pm), mesoporos (0,0012 a 0,03 um) e macroporos (0,03 a 3 um). Calcarios
calcinados apresentardo também considerdvel volume de poros com tamanho superior
a 3 um. Para que as analises de porosidade incluam micro, meso e macroporosidade,
ambas as técnicas de medicdo devem ser empregadas.

A figura 6, abaixo, mostra estrutura de poros de um calcario natural, calcinado e reagido,
no caso, sulfatado. Embora, na presente proposta de pesquisa a reagdo quimica de
interesse seja a carbonatagdo de calcarios, a figura abaixo, mostrando calcario sulfatado,
exibe uma estrutura de poros, semelhante a encontrada em calcarios carbonatados.
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Figura 6: Ilustragdo da mudanga na estrutura morfologica do calcario durante a calcinagio e a sulfatacdo.
(Avila, 2010).

Figura 7: Porosimetro de Adsor¢io de N2 (ASAP 2020) NETeF-EESC-USP (Avila, 2010).
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Figura 8: Porta-amostra, haste e tampa-valvula utilizados nas analises de porosimetria no ASAP 2020 (Avila, 2010).
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4.3.Calcinagdo/Carbonatacdo em forno tubular (mufla)

Os ensaios porosimétricos exigem uma quantidade minima de amostra, em torno de 0,5
a 1 g, em cada analise, de forma que ha a necessidade da preparacdo de amostras de
calcario, em forno tubular, nas mesmas condi¢des aplicadas nos ensaios TG. Deste modo
obtém-se quantidade suficiente de amostra para os testes de porosimetria. Utiliza-se,
para tanto, forno tubular vertical ou mufla, que prepara as amostras (figura 9). A
preparacdo em mufla consiste em calcinar as amostras e depois carbonatd-las,
interrompendo o processo em diferentes tempos de carbonatacdo para verificar a
evolucdo da estrutura de poros conforme a captura de CO; avanca. O forno possui um
elevador para a colocacgao e retirada de amostras o que possibilita a retirada de amostras
de forma imediata e no instante de tempo desejado.

Figura 9: Forno Tubular Maitec, cilindros de gas e controladores de fluxo massico Aalborg a esquerda e elevador com
cadinho contendo amostra retirada do forno tubular imediatamente apds a finalizag@o do teste, a direita (Avila, 2010)

4.4.0utras analises

Os analisadores térmicos diferenciais (DTA) permitem determinagdes calorimétricas de
processos envolvendo reagbes quimicas, mudangas de fases ou estruturais. Neste
projeto anadlises DTA sdo consideradas em conjunto com resultados TGA para
identificacdo de regides caracterizando diferentes mecanismos de reagdo. Num
analisador uma amostra é posicionada em um suporte no forno do analisador. Um outro
suporte no forno contém uma outra amostra de um material de referéncia.
Temperaturas sao medidas nos suportes, na base das amostras. As amostras sao
aquecidas a taxas controladas em atmosferas adequadas, em procedimento semelhante
aquele descrito para andlises TGA. Processos reativos, de mudancas de fases ou
estruturais ocorrem na amostra a ser analisada, e calores de processo sao determinados
em fungao da diferenga de temperatura entre a amostra sob analise e a amostra de
referéncia.
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As técnicas de fluorescéncia e difracdo de raios-X permitem a determinacdo de
composi¢cdes quimicas elementares e moleculares.

Microscopia otica, microscopia eletronica de varredura, microscopia de transmissao, e
microscopia de campo idnico permitem analises superficiais e morfoldgicas.

A figura 10, a seguir, exibe imagens de microscopia eletrénica de varredura (MEV) da
estrutura morfoldgica do calcario natural, calcinado e sulfatado com aumentos de 500X
e 1000X. As figuras 10-a-d apresentam a estrutura do calcario natural; as figuras 10-b-e,
mostram o calcario calcinado que apresenta uma superficie mais porosa que o calcario
natural e essa maior porosidade facilita o transporte intra-poros favorecendo a reacao;
finalmente as figuras 10-c-f mostram o calcdrio sulfatado e note-se que, com o processo
de sulfatacdo ha formacdo de produto na superficie com bloqueio na camada externa,
num processo muito similar ao que acontce na carbonatacdo.

O MEV permite uma andlise morfoldgica superficial e nada se pode afirmar quanto a
estrutura interna de poros e o bloqueio dos poros resultante do processo de sulfatacao.
Técnicas de porosimetria devem ser utilizadas para se obter o tamanho e distribuicdo de
poros bem como a area superficial BET.
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Figura 10: Imagens obtidas no MEV com aumento de 500x (a, b, c) e 1000x (d, e, f) de particulas de dolomita na forma:
(a) e (d) natural; (b) e (e) calcinada e (c) e (f) sulfatada. (Avila, 2010).
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5.Plano de trabalho e cronograma de execugao:
5.1.Plano de trabalho

As tarefas mais importantes a serem cumpridas neste projeto sdo sumarizadas abaixo.

1. Revisdo de literatura compreendendo estudos tedricos e de estado da arte.

2. Determinagdo de propriedades fisicas e quimicas de calcarios através de analises
elementares e imediatas, densimetria, granulometria.

3. Experimentacdo termogravimétrica.

4. Experimentacdo em mufla e porosimetria.

5. Andlises complementares por difracao e fluorescéncia de raios-X e microscopia.

6. Andlises de resultados experimentais.

7. Desenvolvimento de modelo matematico.

8. Preparacdo de relatdrios e artigos para publicacao.

5.2.Cronograma de execugao:

Desenvolvimento 1 2 3 4
1. Revisdo de literatura XX [ XX | XX | XX [ XX | XX | XX | XX [ XX [ XX | XX | XX [ XX | XX | XX [ XX [ XX | XX | XX [ XX [ XX | XX | XX | XX
2.Determinacgdo de propriedades fisicas e quimicas | XX [ XX [.oco.]eeee]erne]onnen XX | XX [eveeefovenforeefernnn XX | XX [eveeforeenfereenfonne XX | XX Jevee|ovensforeenfonnen
3.Experimentagdo em termogravimetria XX | XX XX | XX XX XX | XX XK XX XX XK XX e e fereeeerne|emeeeeeene fenee oo [ e oo [
4.Experimentagdo em mufla e porosimetria ~ |...]efee. XX | XX XX | XX [ XX [ XX [ XX XX XX XX XK XX |evvee|evene|ommne|onne forne fere [ [ e
5.Andlises complementares oo oo XX [ XX eveeefeenefonec]eennn XX [ XX [eveeeferne]onec]eenne XX [ XX [eeeeeferne]ovens]eennn
6.Andlise de resultados experimentais [ XX [ XX | XX | XX [ XX | XX [ XX | XX | XX [ XX | XX [ XX [ XX | XX [ XX | XX [ XX | XX | XX [ XX | XX
7.Desenvolvimento do modelo matematico XX [ XX | XX | XX [ XX | XX | XX | XX [ XX [ XX | XX | XX [ XX [ XX | XX [ XX [ XX | XX | XX [ XX [ XX | XX | XX [ XX
8.Producdo cientifica, relatérios oo oo e e [ Do @l 1510 R R PO ISR ISR SO ISR ISR IO IR XX | XX
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6.Simbologia Utilizada na se¢ao 3.6:

CCOZ — concentracdo do gas reativo na corrente de gases, kmolg/m?3
,00

dm — taxa de variagdao da massa de material reativo (Ca+Mg) na amostra de calcdrio
dt em analisador termogravimétrico, kg
dm, — taxa de variacdo da massa da amostra em ensaio termogravimétrico (curva
dt DTG), kg/s
k — coeficiente intrinseco de taxa de reagdo, 1/s
K e — k no instante de maxima taxa de reagdo, 1/s
Ks — coeficiente intrinseco efetivo de taxa de reacdo, m/s.kg
m — massa de material reativo (Ca+Mg) numa particula de calcario, kg
m — massa transiente de material reativo (Ca+Mg) na amostra de calcario em
analisador termogravimétrico, kg
m, — massa transiente da amostra de calcario em analisador termogravimétrico, kg
M, — massa inicial de amostra de calcario em analisador termogravimétrico, kg
My — massa da amostra de calcario apds calcinacdo, no inicio da sulfatacdo, em
analisador termogravimétrico, kg
r — raio de particula, m
R — constante universal dos gases perfeitos, kg/kmol K
S — area superficial BET, m?/g
—tempo, s
T — temperatura, K
w — peso molecular, kg/kmol
X — conversdo, kmol, /kmol,.,,
Y — fracdo massica, adm
a,B,v,A  — coeficientes de efetividade
n — efetividade de reagso, kg/m?3
Pa — densidade aparente do sélido reativo, kg/m3
¢ — didmetro médio de poros, um
4 — porosidade, adm
T —tempo de residéncia para sor¢do de SO2 por calcario, s
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visitante no Department of Chemical and Biological Engineering, Princeton University-USA. Especialista em
modelagem e simulagdo de escoamentos gas-particulas: modelagem e simulagdes sub-malha; modelagem e
simulagbes de grandes escalas; implementacdo de forcing function para turbuléncia induzida;
desenvolvimento e validacdo de modelos sub-malha. (Texto informado pelo autor)

Identificacao
Nome
Christian Costa Milioli
Dibriooraficas. o
COSTA, C. L. C.;Milioli, Christian Costa;Milioli,
Christian C.;Milioli, C.;Milioli, C. C.
Lattes iD
© nttp://lattes.cnpq.br/5653014770276825
Pais de
Nacionalidade
Brasil
Endereco

Enderego Profissional

Universidade de Sao Paulo, EESC-Escola de
Engenharia de Sao Carlos, Engenharia Mecanica.
Av. Trabalhador Sao-carlense, 400

Centro

13566590 - Sao Carlos, SP - Brasil

Telefone: (16) 33739390

Formacao académica/titulacao

2002 - 2006



Doutorado em Doutorado em Engenharia

Mecanica.

Universidade de Sdo Paulo, USP, Brasil.

Titulo: Simulagdo de Escoamentos Gas-Sdlido

Reativos em Leitos Fluidizados Circulantes® |,

Ano de obtencdo: 2006.

Orientador: ® Prof Dr. Fernando Eduardo milioli.

Bolsista  do(a): Conselho  Nacional de

gese_;'\volvimento Cientifico e Tecnoldgico, CNPq,
rasil.

Palavras-chave: modelo de sois fluidos; simulacao

de dois fluidos; leito fluidizado circulante;

escoamento gas-solido; dessulfuragao.

Grande area: Engenharias i

Grande Area: Engenharias / Area: Engenharia

Quimica / Subarea: Reatores Quimicos.

Setores de atividade: Pesquisa e desenvolvimento

cientifico.

1999 - 2001

Mestrado em Engenharia Mecanica.

Universidade Estadual Paulista Jdlio de Mesquita
Filho, UNESP, Brasil.

Titulo: Estimativa do rendimento hidraulico de
turbinas a vaf)or Curtis utilizando um algoritmo
computacional, Ano de Obtencao: 2001.
Orientador: Paulo Magalhaes Filho.

Bolsista do(a): Coordenacdo de Aperfeicoamento
de Pessoal de Nivel Superior, CAPES, Brasil.
Palavras-chave: turbinas a vapor; simulacdao
computacional.

Grande area: Engenharias

Setores de atividade: Pesquisa e desenvolvimento
cientifico.

1995 - 1998

Graduagdo em Engenharia Mecanica.
Universidade Estadual Paulista Julio de Mesquita
Filho, UNESP, Brasil.

Pds-doutorado
2023 - 2024

Pds-Doutorado. .

gniv_elzrsidade Federal de Sao Carlos, UFSCAR,
rasil.

Grande area: Engenharias

2020 - 2021

P&s-Doutorado.

Universidade de Sao Paulo, USP, Brasil.

Bolsista do(a):  Conselho  Nacional de

gese_lnvolvimento Cientifico e Tecnologico, CNPq,
rasil.

Grande area: Engenharias i

Grande Area: Engenharias / Area: Engenharia

Quimica / Subarea: Reatores Quimicos.

2013 - 2017

Pds-Doutorado.

Universidade de S3o Paulo, USP, Brasil.

Bolsista do(a): Fundacdo de Amparo a Pesquisa
do Estado de Sao Paulo, FAPESP, Brasil.

Grande area: Engenharias i

Grande Area: Engenharias / Area: Engenharia
Quimica / Subarea: Reatores Quimicos.

2015 - 2016

Pds-Doutorado, :
Princeton -~ University, PRINCETON, - Estados


http://oasisbr.ibict.br/vufind/Record/USP_532a076e493d4bb391720084230d3cec
http://oasisbr.ibict.br/vufind/Record/USP_532a076e493d4bb391720084230d3cec
http://lattes.cnpq.br/5157465363490226
http://lattes.cnpq.br/5157465363490226

2011 - 2012

2008 - 2011

2006 - 2007

Formacao Complementar

2011 - 2011

Unidos.

Bolsista do(a): Fundagdo de Amparo a Pesquisa
do Estado de S&o Paulo, FAPESP, Brasil.

Grande area: Engenharlas

Grande Area: Engenharias / Area: Engenharia
Quimica / Subarea: Reatores Quimicos.

Pds-Doutorado.

Princeton  University, =~ PRINCETON, Estados
Unidos.

Bolsista do(a): Fundagba de Amparo a Pesquisa
do Estado de Sao Paulo, FAPESP, Brasil.

Grande area: Engenhanas

Grande Area: Engenharias / Area: Engenharia
Quimica / Subarea: Operacoes Industriais e
Equipamentos para Engenharia Quimica /
Especialidade: Reatores Quimicos.

P6s-Doutorado.

Universidade de Sao Paulo, USP, Brasil.

Bolsista do(a): Coordenagao de Aperfeicoamento
de Pessoal de Nivel Superior, CAPES, Brasil.
Grande area: Engenharias

Grande Area: Engenharias / Area Engenharia
Quimica / Subdrea: Operacoes Industriais e
Equipamentos para Engenharia Quimica /
Especialidade: Reatores Quimicos.

P6s-Doutorado.

Universidade de Sao Paulo, USP, Brasil.

Bolsista  do(a): Conselho  Nacional de
gese;'\volwmento Cientifico e Tecnoldgico, CNPq,
rasi

Grande area: Engenharias

Grande Area: Engenharias / Area Engenharia
Quimica / Subdrea: Operacoes Industriais e
Equipamentos para Engenharia Quimica /
Especialidade: Reatores Quimicos.

Treinamento CFD MFIX - Modificagdo cddigo
fonte. (Carga horaria: 252h).

National Energy Technology Laboratory (NETL),
DOE, USA, NETL-DOE-USA, Estados Unidos.

Princeton University, PRINCETON, Estados Unidos.

Vinculo institucional

2015 - 2016

Vinculo: Visiting Researcher, Enquadramento
Funcional: Pesquisadora, Carga horaria: 40,
Regime: Dedicacao exclusiva.

Vinculo institucional

2011 - 2012



Vinculo: Visiting Researcher, Enquadramento
Funcional: Pesquisadora, Carga horaria: 40,
Regime: Dedicagao exclusiva.

Escola de Engenharia de Sao Carlos, EESC, Brasil.

Vinculo institucional

2018 - 2020

Vinculo: Pesquisadora Colaboradora,
Enquadramento  Funcional: ~ Pesquisa, Carga
horaria: 40, Regime: Dedicacao exclusiva.

Universidade de Sao Paulo, USP, Brasil.

Vinculo institucional

2006 - Atual

Vinculo: Pesquisador Associado, Enquadramento
Funcional: Pesquisador Assoaado Carga horaria:
40, Regime: Dedicagao exclusiva.

Vinculo institucional

2002 - 2006

Vinculo: Doutorando, Enquadramento Funcional:
Aluno de Pos- Graduagao nivel doutorado, Carga
horaria: 40, Regime: Dedicacdo exclusiva.

Atividades

5/2006 - Atual

Pesquisa e desenvolvimento, EESC-Escola de
Engenharia de Sao Carlos, Engenharla Mecanica.

Linhas de pesquisa
M?cglelagem e simulacdo de escoamentos gas-
solido

Universidade de Sao Paulo, USP, Brasil.

Vinculo institucional

2008 - 2013

Vinculo: Bolsista recém-doutor, Enquadramento
Funcional: Orientadora credenciada Prog POs-
Grad EESC, Regime: Dedicagao exclusiva.

Universidade Estadual Paulista Julio de Mesquita Filho, UNESP, Brasil.

Vinculo institucional



1999 - 2001

Vinculo: aluna pés-graduagdo nivel mest,
Enquadramento  Funcional: mestrando, Carga
horaria: 40

Vinculo institucional

1998 - 1998

Atividades

8/1998 - 12

Vinculo: estagiaria, Enquadramento Funcional:
estagiaria, Carga horaria: 20

/1998

Estagios , Faculdade de Engenharia de
Guaratingueta, Departamento de Mecanica.

Estagio realizado
Dinamica dos Solidos.

Universidade Federal de Sao Carlos, UFSCAR, Brasil.

Vinculo institucional

2023 - 2024

Linhas de pesquisa

1.

Vinculo:  Pesquisadora de  Pds-Doutorado,
Enquadramento Funcional: Pesquisadora de Pds-
Doutorado

Modelagem e simulacdo de escoamentos gas-
s6lido

Objetivo: Experimentacdo computacional sub-
malha de escoamentos gas-solido em leitos
fluidizados circulantes sao realizadas com
objetivo de melhor compreensao dos fenémenos
fisicos envolvidos nestes escoamentos. Os
resultados obtidos sdo utilizados na tentativa de
obtencdo de melhores correlagdes de fechamento
para a fase solido. Os elevadissimos custos de
plantas de demonstragio e as grandes
dificuldades relacionadas @ medicdo experimental
dos parametros relevantes transformam a
experimentacao computacional numa ferrameta
importantissima no estudo destes escoamentos
que aparecem em aplicagbesde larga escala nas
industrias do petréleo, quimica e de geracdo de
energia..

Grande area: Engenharias

Grande rAreaz 2 Engenharigs | £ 2Arean sEngeniaria
Ouimica / Subarea: Operacoes Industriais e



Equipamentos para Engenharia Quimica /
Especialidade: Reatores Quimicos.

Setores de atividade: Pesquisa e desenvolvimento
cientifico.

Palavras-chave: sub-grid simulation; riser; two
fluid modeling; gas-solid flow.

Projetos de pesquisa
2023 - 2024

Captura de carbono: uma abordagem multiescala
em modelagem de dois fluidos

Descrigdo: Propde-se estudar a captura de
carbono pela aplicacdo de sorbentes sdlidos e,
propde-se realizar estes estudos em duas etapas
distintas, a primeira etapa consistindo de
5|mulagoes altamente  resolvidas, utilizando
modelos microscopicos fluidodindmico e reativo,
visando obtengado de correlagdes sub-malha para
coeficientes efetivos de taxa de reacdo na
captura de CO2. Tais correlacdes sub-malha,
obtidas nesta primeira etapa do trabalho, dever3o
ser aplicadas a simulagdes de grandes escalas de
plantas reais descritas na literatura, numa
segunda etapa. Os resultados de S|mulagao serao
comparados a resultados experimentais reais, o
que permitira testar a acuracidade das
correlagbes sub-malha com possibilidade de
ajuste das mesmas. O sucesso na obtengdo de
correlagdes sub-malha realistas, fisicamente
embasadas, poderd significar  contribuicao
S|gn|f|cat|va para o estado da arte representando
desenvolvimento de ferramenta de simulacao
passivel de ser aplicada no sentido de acelerar
desenvolvimentos industriais na captura de
carbono..

Situagdo: Concluido; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Christian Costa Milioli - Integrante /
Christian L C Costa - Coordenador / Rodrigo
Bettega - Integrante.

2020 - 2021

CNPQ/PDS 116142/2019-7-Efeitos da turbuléncia
sub-malha do gas sobre a hidrodinamica de
meso-escala de escoamentos fluidizados gas-
sdlido diluidos

Descricao: Este projeto pretende contribuir para
0 desenvolvimento de reatores de leito fluidizado
de escoamento gas-sélido. Entre estes destacam-
se as aplicacbes de larga escala em
craqueamento catalitico na indUstria
petroquimica, e em combustdo/gaseificagdo na
industria de geracdo de energia, ambos
responsaveis por extremo impacto sobre a
economia mundial. O desenvolvimento de
reatores de leito fluidizado € uma ciéncia
empirica, baseada em sucessivas plantas de
demonstragao gradualmente escalonadas,
envolvendo custos extremamente altos e tempos
de implementacdo estendidos. Este cenario tem
estimulado, tanto na indlstria quanto na
academia, a crescente expectativa de utilizacao
de S|mulac_;ao computacional como ferramenta
auxiliar ou mesmo alternativa aos onerosos
desenvolvimentos empiricos. Alinhado a este
contexto, o presente projeto tem como meta final
contribuir para a habilitacdo de CFDs como
ferramentas  realistas de _experimentagdo
computacional para otimizacdao, projeto e
escalonamento de reatores de e|to fluidizado de
escataianindustria EmSEparticulars 7cbuseasse
contribuir para a formulacao de modelagem



matematica aperfeicoada através da proposicao
de modelos de fechamento sub-malha
crescentemente acurados. A desafiadora natureza
multi-escala  dos  escoamentos  gas-sdlido
fluidizados tem impulsionado pesquisas sob
diversificadas linhas de modelagem, todas
praticadas_na busca final por acuraadade Uma
aproximagdo largamente praticada € baseada em
modelagem de dois fluidos, onde gas e
particulados solidos sao ambos tratados como
fases continuas inter-penetrantes em equilibrio
termodindmico. Esta € a linha de modelagem
praticada  neste pro[]eto seguindo uma
abordagem onde formu ?oes filtradas proveem
descrigoes de grande-escala de grandes dominios
reais, enquanto formulagbes microscopicas
proveem descrigdes de meso-escala de dominios
parciais.  Resultados de _simulagbes com
formulagdes microscopicas sdao frequentemente
usados para proposigao de modelos sub-malha,
que sao entao supridos como fechamento em
formulagdes filtradas. E neste exato contexto que
0 presente projeto pretende  contribuir,
especialmente através da busca de modelos sub-
malha crescentemente acurados. Em perspectiva
esta a acuracidade das simulagdes microscopicas.
Em pesquisas anteriores estudou-se efeitos da
turbuléncia sub-malha da fase gas sobre os
resultados de S|muIa§ao Propde-se agora a
extensao destes estudos para condicbes mais
rigorosas e abrangentes, considerando-se faixas
significativas de numeros de Froude e de Stokes,
e diferentes composicbes de  variaveis
independentes de correlagao. Para tal propdsito,
simulagbes computacionais serdo realizadas com
o modelo microscdpico de dois fluidos do cddigo
aberto MFIX (disponibilizado pelo NETL-DOE-
USA), devidamente modificado pela inclusdo de
efeitos de turbuléncia sub-malha da fase gas. O
impacto maior pretendido sera sobre o estado-
da-arte, na pratica contribuindo para a viabilidade
de: i. ferramentas de pesquisa de maior
acuracidade para a comunidade cientifica; ii.
ferramentas de trabalho mais realistas para
projeto, otimizacao e escalonamento de plantas
industriais, para engenheiros e pesquisadores da
industria..

Situagdo: Concluido; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Christian Costa Milioli - Integrante /
Christian L C Costa - Coordenador / Seleghin,
Paulo Jr. - Integrante.

2015 - 2016

FAPESP/BEPE 2014/11359-2-Two-fluid modeling
of gas-solid flows: a sub-grid analysis through the
forcing function method and application of
dynamical adjustment on large scale simulations

Descricao: The present proposal of abroad
research stageintegrates the context of the
current post-doctoral work, project FAPESP
2013/03745-7. Professor SankaranSundaresan is
a collaborator to this prcgect and the abroad
stage is proposed to be developedat Princeton
University under his supervision.The project
FAPESP 2013/03745-7 was implemented in july
2013 and its major goals are the development of
new sub-ﬁrid correlations for gas-solid flows
applying the procedure of forcing function and
the implementation of dynamical adjustment in
large scale simulations.Until now, it was
accomplished an extensive review of the
pertinent literature and the implementation of
preliminary  testsof the?forcing? Procedure
applied to highly resolved simulations of gas-solid
flows.The results of the performed tests applying
two different mathematical shapes of the forcing
function procedure proved promising allowing the
values. of the scalar shear .rates of both the
phases™ to-be “changed,” "as~iritended,” -without



introducing any pattern or changing the flow
topology.Verified the successful implementation
of forcing on gas-solid flows, the current stage of
the work turns towards the systematic verification
of the flow response to the disturbances imposed
by forcing in different ranges of frequency.This
procedure, wusual in sub- g:[|r|d studies of
monophasic_turbulence, will allow to investigate
the issue of the lack of scale separation in gas-
solid flows, besides introducing in the simulations
different values of scalar shear rate to verify the
response of filtered viscous parameters of both
phases.The stage of testing will continue over the
next months in ordertorigorously establishthe
way through which the forcing disturbances must
be imposed over the simulations,thereby
establishing a methodology.In Princeton it is
intended to accomplish an extended stage of
computational experimentation applying
forcingfollowed by result analysis looking for the
enhancementof the viscousmodels proposed
byMiliolietal., 2013.The other topic, also a subject
of the current post-doctoral prolject, is the
dynamical adjustment, to be applied in large
scale simulations.At this moment, the dynamic
adjustment issue is in process of literature review
and establishment of preliminary implementation
tests, which should be extended over the next
months.It is expected to continue these
developmentsthrough thestaying inPrinceton..

Situagao: Concluido; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Christian Costa Milioli - Integrante /
Christian L C Costa - Coordenador / Sundaresan,
Sankaran - Integrante.

2013 - 2017

FAPESP 2013/03745-7-Fechamentos sub-malha
para modelagem de escoamentos gas-solido

Descricdo: Reatores de escoamento gas-solido
sao onipresentes nas industrias quimica e de
energia, e seu projeto e otimizagdo tradicionais
demandam investimentos de centenas de milhdes
de ddlares em plantas de demonstracdo. A
minimizagdo ou até mesmo eliminacdo destes
dispéndios pela substituicdo parcial ou total
destas plantas por experimentacao
computacional constitui-se em uma das grandes
metas de engenharia do presente. Grandes
laboratdrios de pesquisa do Departamento de
Energia do governo dos USA, grandes indUstrias
e grandes universidades Norte-Americanas est30
unidos para este fim. Em perspectiva estd a
necessidade de desenvolvimento de modelos
matematicos realistas. Este Projeto posiciona-se
neste contexto, e representa a continuidade de
um esforco de’ pesquisa em colaboragdo com a
Universidade de Princeton e com laboratérios de
pesquisa Norte-Americanos. Contatos iniciais com
pesquisadores do NETL1 e do ORNL2 (Brasil,
2008, 2009 e 2010) conduziram a uma etapa de
treinamento (NETL, 2011) seguida de uma etapa
de pesquisa na Universidade de Princeton (2011-
2012% Observe-se que a pesquisadora ja vinha
trabalhando na linha de pesquisa em questdo ao
longo do seu doutorado e de sucessivos projetos
de posdoutorado. Avalia-se que as pesquisas
realizadas em Princeton representaram forte
impulso na qualificagdo da pesquisadora, além de
significativa contribuicao para o estado da arte
pertinente, No caminho percorrido, inestimaveis
colaboracbes foram realizadas com grandes
pesquisadores dos USA: Prof. Sankaran
Sundaresan (Universidade de Princeton), Sofiane
Benyahia e Thomas O?Brien (NETL), Sreekanth
Pannala (ORNL), Avik Sarkar (PNNL3), Shailesh
Ozarkar (An a/s Inc.), e William Holloway (Exxon
Mobil). estes  pesquisadores  sao
colaboradores, formais _ou._ _informais, . deste
Projeto..



Situagdo: Concluido; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Christian Costa Milioli - Integrante /
Christian L C Costa - Coordenador / Seleghin,
Paulo Jr. - Integrante.

2011 - 2012

FAPESP/BPE 2011/11278-4- Efeito da turbuléncia
da fase gas sobre a hidrodinamica da fase sdlida
em modelagem Euler-Euler sub-malha de
escoamentos gas-solido rapidos

Descrigao: Os escoamentos gas-solido rapidos
dos reatores de leito fluidizado circulante sao
multifasicos, altamente heterogéneos,
turbulentos, reativos e multi-escalas. Todas as
escalas do escoamento interagem intensamente
entre si, afetando imensamente todos os
processos de transporte de massa e energia, e
taxas de reagdo quimica. Estas caracteristicas
impdem  modelos  matematicos  refinados,
fortemente baseados em mecanica dos fluidos
computacional. Contudo, as capacidades de
processamento computaaonal atuais e em futuro
previsivel, estdo aquém de permitir a solugdo de
todas as escalas dos escoamentos. Entdo, realiza-
se simulagbes de grandes escalas (SGE) em
malhas numéricas grosseiras, as quais requerem
modelos sub-malha para recuperar informagoes
filtradas. Um  procedimento comum para
obtencao de modelos sub-malha consiste em
realizar simulagdes sub-malha (SSM) aplicando
formulacbes Euler-Euler (de dois fluidos) em
dominios reduzidos sob condicdes de contorno
periddicas. Esta linha de pesquisa vem sendo
praticada na Universidade de Princeton desde os
anos 90, sob o comando do Professor Sankaran
Sundaresan. Em escoamentos gas-solido as
simulagbes SSM sdo ditas altamente resolvidas,
pois aplica-se malhas numeéricas refinadas o
suficiente para capturar todas as escalas de
tamanho de clusters que se desenvolvem. Isso,
contudo, ndo ocorre para a fase gas, cujas
escalas turbulentas inferiores s3o filtradas por
descerem ordens de magnitude abaixo das
resolugbes de malha computacionalmente viaveis.
A literatura mostra que a turbuléncia do gas
pode, de fato, afetar a hidrodinamica efetiva do
movimento de particulados em escoamentos gas-
sdlido. A extensdo em que isto ocorre &, contudo,
questdo. que permanece em aberto. Nas
simulagdes Euler-Euler sub-malha a turbuléncia
do gas € usualmente desprezada. Neste projeto
busca-se introduzir tal efeito atraves de
modelagem adicional para a energia cinética
turbulenta da fase gas. Pretende-se considerar
uma equagdo conservativa de transporte
adicional e fechamentos para a energia cingética
turbulenta do gas; pretende-se implementa-los
no codigo numérico Euler-Euler do software
aberto MFIX; e pretende-se realizar
experlmentagao computacional para estudo dos
efeitos da turbuléncia do gas sobre o arrasto e
sobre o comportamento hidrodindmico efetivo da
fase solida..

Situacao: Concluido; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Christian Costa Milioli - Integrante /
Christian L C Costa - Coordenador / Sankaran
Sundaresan - Integrante.

Financiador(es): Fundagdo de Amparo a Pesquisa
do Estado de Sao Paulo - Bolsa.

2008 - 2010

CAPES/PNPD 0043087- Simulagdo Numérica da
ggsemcagao de Carvao em Leito Fluidizado via



Areas de atuacao

2006 - 2007

Descrigdo: Reatores de leito fluidizado circulante
sao largamente utilizados nas indUstrias de
energia e do petrdleo. Nestas areas, os usuais
projeto e escalonamento através de plantas de
demonstragdo exigem investimentos de centenas
de milhdes de ddlares, justificando o continuado
esforco da comunidade de pesquisa internacional
na busca de modelos de simulagdo realistas. As
taxas de reagdo nos reatores de leito fluidizado
sdo imensamente afetadas pelos complexos
padroes de escoamento gas-solido que se
desenvolvem. Os modelos de dois fluidos
representam a alternativa mais pratica para sua
simulacdo. Neste projeto pretende-se contribuir
com o desenvolvimento de uma ferramenta
computacional baseada em modelagem de dois
fluidos, que viabilize a busca de melhor
compreensdo e descricdo_de processos reativos
em gaseificadores de carvao de leito fluidizado. A
longo prazo espera-se contribuir para que CFDs
sejam habilitados como ferramentas efetivas de
apoio ao projeto..

Situagdo: Concluido; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Christian Costa Milioli - Coordenador

/ Josmar Davilson Pagliuso - Integrante.

Financiador(es): Coordenagdo de

éplerfeigoamento de Pessoal de Nivel Superior -
olsa.

CNPg/PD]  154153/2006-0- Modelagem e
simulagdo numérica de escoamentos gas-solido
em leitos fluidizados circulantes

Descrigao: Reatores de leito fluidizado circulante
sdo intensamente utilizados em aplicagbes de
larga escala como craqueamento catalitico de
petréleo e combustao de carvao. Seu projeto é
fortemente baseado no desenvolvimento de
plantas de demonstragdo, a custos elevadissimos.
Uma grande dificuldade a superar refere-se a
descricao hidrodinamica destes reatores, que
determina taxas de reagdo. Nesse contexto
modelagem e simulagdo computacional tornam-
se ferramentas de grande relevancia. Os modelos
de dois fluidos representam a alternativa mais
pratica para simulagao dos complexos padrdes de
escoamento que se desenvolvem nos reatores de
leito fluidizado. Contudo, ha grandes dificuldades
a superar, tanto na formulagao de modelos
quanto na sua solugdo numérica. Neste projeto
propOe-se investigar dois aspectos de grande
relevancia, um de modelagem, outro numeérico.
Serdo |nvest|gados a rheologia dos escoamentos
gas-sdlido, e o desenvolvimento de difusdo
numérica no _procedimento de solugdo. As
simulacbes serdo realizadas através do software
CFX5.7..

Situagdo: Concluido; Natureza: Pesquisa.

Integrantes: Christian Costa Milioli - Integrante /
Christian L C Costa - Coordenador / Milioli,
Fernando E. - Integrante.

Financiador(es): Conselho Nacional de
Desenvolvimento Cientifico e Tecnoldgico - Bolsa.

Grande area: Engenharias / Area: Engenharia
Mecanica / Subdrea: FendOmenos de
Transporte/Especialidade: Mecanica dos Fluidos.



Idiomas

Produgdes

Grande area: Engenharias / Area: Engenharia
Quimica / Subarea: Operagdes Industriais e
Equipamentos para ~ Engenharia
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em risers. 2009. Iniciacdo Cientifica. (Graduando em Engenharia
Mecanica) - Escola de Engenharia de Sao Carlos, USP. Orientador:
Christian Costa Milioli.

Eloi Rotava. Simulagdo de escoamento monofasico laminar para
comparagao qualitativa com escoamento gas-sélido em coluna de leito
fluidizado circulante. 2005. Iniciagdo Cientifica. (Graduando em
Engenharia Mecanica) - Escola de Engenharia de Sdo Carlos, USP,
Fundagba de Amparo a Pesquisa do Estado de Sao Paulo. Orientador’
Christian Costa Milioli.

Outras informagodes relevantes

A PESQUISADORA ASSOCIADA/MEMBRO DE EQUIPE EM PROJETOS DE PESQUISA FINANCIADOS POR AGENCIAS
DE FOMENTO: (1). FAPESP 2023/06125-1, 2023-2025, R$ 263.247,95; (2). FAPESP 2019/17707-6, 2021-2023, (R$
185.047,72); (3). FAPESP 2015/22224-3, 2017-2019, R$ 140.241,94; (4). CNPq 472681/2013-3, 2013-2016, (R$
55.000,00); (5). FAPESP 2008/50876-1, 2009-2010, (R$ 220.531,20); (6). FAPESP 2003/00662-1, 2004-2006,
(R$ 205.925,00); (7). MCT/CNPq PRONEX 664.090/98, 2000-2005, (R$ 905.000,00). #Hit#tH#uH#H#####E ARTIGO
SUBMETIDO: (1). Milioli, C.C., Milioli, F.E., 2024. Effect of particle Froude number on sub-grid
effective drag, filtered and residual stresses in fluidized gas-particle flows. (Particuology).
AR ARTIGO EM PREPARAGAO: (1). Milioli C.C., Milioli, F.E., 2024. Scale sensitive sub-grid
models for filtered and residual stresses in fluidized gas-particle flows. ############## DISCIPLINAS DE
POS-GRADUACAO MINISTRADAS (PROGRAMA DE POS-GRADUAGAO EM ENGENHARIA MECANICA, EESC-USP): (1). SEM5915
Mecanica dos Meios Continuos (12 créditos, 180 horas); (2). SEM5855 Introdu¢do aos Escoamentos
Multifasicos Gas-Sélido (12 créditos, 180 horas); (3). SEM5873 Combustdo I (12 créditos, 180 horas); (4).
SEM5749 Mecanica dos Fluidos (12 créditos, 180 horas); (5). SEM5729 Andlise Numérica em Fluidodinamica
(12 créditos, 180 horas). #iH#H#########H ASSESSORIA INTERNACIONAL: (1). Times Higher Education World
University Rankings. 2022 THEs Global Academic Reputation Survey Invitation based on your record of
research publication, representing your peers in both your discipline and country.
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FUNDACAO UNIVERSIDADE FEDERAL DE SAO CARLOS

PRO-REITORIA DE GESTAO DE PESSOAS - ProGPe
Rod. Washington Luis km 235 - SP-310, s/n - Bairro Monjolinho, Sdo Carlos/SP, CEP 13565-905
Telefone: (16) 33518129 - http://www.ufscar.br

Despacho n? 1283/2024/ProGPe
Processo n® 23112.037610/2024-82
Remetente: Pré-Reitoria de Gestédo de Pessoas

Secretaria dos Orgéos Colegiados

Destinatario(s): Gabinete da Reitoria

Assunto: Solicitacao de autorizacao de contratacéo de professor visitante - DEMec

Sao Carlos, 03 de dezembro de 2024.
Ao

Gabinete da Reitoria

Secretaria dos osrgaos Colegiados - SOC
Mag? Reitora,

Encaminho documentagao apresentada pelo Departamento de Engenharia Mecéanica/CCET, para solicitacdo de
autorizacao de contratacao de professor visitante para atuagao naquele departamento.

Informo que o assunto foi tratado previamente em reunido com o Diretor do Centro de Ciéncias Exatas e
Tecnoldgicas, que apoiou totalomente o pleito.

Tendo em vista o planejamento do DEMec e da propria professora cujo curriculo esta sendo estd sendo apresentado, a
tramitacao deste pleito ainda em 2024 viabilizaria, caso seja aprovado, que os procedimentos de contratagdo sejam
feitos no inicio de 2025, para inicio dos trabalhos no primeiro semestre letivo.

E, considerando que no momento a UFSCar ainda nao possui norma institucional que defina o fluxo e procedimentos

para esse tipo de contratacao, excepcionalmente nao foi cumprido o rito formal de aprovagao prévia pelo Conselho
do Centro.

Assim, solicito andlise de viabilidade de inclusdo inclusdo na pauta do préximo ConsUni, na qual ja incluimos uma
proposta de norma para o processo da contratacao de professores visitantes .

Atenciosamente,

Profa. Dra. Jeanne Liliane Marlene Michel

Pro-Reitora de Gestao de Pessoas

_ eil Documento assinado eletronicamente por Jeanne Liliane Marlene Michel, Pro-Reitor(a), em 03/12/2024, as
Hale fﬂ 13:34, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no art. 62, § 12, do Decreto n° 8.539, de 8 de outubro
eletrénica dﬁ 2()15
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