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RESUMO

Neste trabalho foi realizado um estudo de um reator industrial operante de
producdo de fertilizante, através de ferramentas computacionais que permitiram
descrever o escoamento em seu interior; bem como a forma de interagéo entre
0S reagentes, a reacdo quimica, temperaturas obtidas e grau de conversdes
locais.

O trabalho foi dividido em etapas. Na primeira etapa um modelo tridimensional
do reator foi desenvolvido e analisado, através de diversas hipéteses que
permitiram a simplificagdo do problema e possibilitaram a obtencdo de
solugbes numéricas. Foram realizadas simulacBes preliminares através de
malhas simplificadas que permitiram a obtencdo de perfis de temperatura,
pressao, velocidade e composi¢cdo no interior do reator de forma bastante
apurada. Os resultados obtidos foram analisados, a fim de encontrar pontos
gue necessitam de maior atencdo nas proximas etapas, erros introduzidos por
hipéteses que foram feitas, novos modelos que devem ser introduzidos e
convergéncia numeérica dos resultados.

Na segunda etapa foram realizadas simulacbes mais complexas, com maior
namero de elementos de malha, com refinamento em regides criticas nas
paredes e zonas de reacdo quimica. Foram estudados modelos de turbuléncia
e mistura especificos para casos de reacdo quimica, mostrando de que forma

eles podem alterar os resultados.
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INTRODUCAO

As reacgfes quimicas rapidas sdo de grande interesse para um grande numero
de aplicacbes como reacbes de precipitacdo, polimerizacdo, quimica basica,
etc. O projeto desses reatores € complexo, pois detalhes do escoamento
podem alterar a conversao, a seletividade da reacdo, o tamanho da cadeia de
um polimero, ou as caracteristicas morfolégicas de um particulado. Por
exemplo, na sintese de nanoparticulas de prata, o tamanho e a cristalinidade
das particulas depende dos processos de mistura locais que ocorrem no
interior do reator. Outra aplicacdo é na fabricacdo do fertilizante fosfato de
monoamonio (MAP), que foi escolhida aqui como tema para se iniciar o estudo
de reacdes rapidas. Espera-se que este estudo permita, no futuro, caracterizar
as reacoes rapidas de precipitacdo de nanoparticulas de prata. Assim sendo,
este trabalho tem como objetivo analisar o funcionamento do reator de
producéo de MAP, ja operante, e verificar suas condicbes de operacdo. Como
este reator foi pouco estudado, ndo se sabe exatamente como se comporta o
fluido no seu interior, como ocorre a reacdo quimica e a posterior saida de

produtos. Portanto, sera analisado nas simula¢cdes computacionais:

. Campo de velocidades no interior do reator;
. Variacdo da pressdo em seu interior;

. Variacdo da temperatura em seu interior;

. Como e onde ocorre a reag¢ao quimica,

. Composicéo de saida dos componentes.

Com essas informacdes serd possivel definir parametros de operacdo que
atualmente sdo feitos de forma empirica, como o comprimento do reator
utilizado ou o nimero de saidas do reator. Pode-se analisar a funcdo do
diluente na operacdo e estudar uma possivel mudanca na vazdo ou
composicdo das correntes de entrada a fim de aperfeicoar o processo de
reacao.

Tais informacdes sdo fundamentais no estudo da granulacdo do produto,
processo que ocorre a jusante do reator em etapa exclusivamente dedicada a

tal processo.
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1. REVISAO BIBLIOGRAFICA

1.1 Fosfato de Monoamoénio (MAP)

O composto quimico de nome “ammonium dihydrogen phosphate” (IUPAC), ou
Fosfato de Monoaménio, conhecido como MAP, é um fertilizante agricola
usado como suplemento de nitrogénio e fésforo para o solo (vide referéncia

bibliografica 10). Apresenta a seguinte férmula estrutural:

O

|
HO P~g- NH,*
) 170" NH,

Figura 1 - Formula estrutural do MAP

Em sua forma pura, trata-se de um solido branco, cristalizando em prismas
tetragonais. Apresenta solubilidade em agua relativamente baixa, da ordem de

409 de sal por 100 ml de agua.

Figura 2 - Foto do MAP ja cristalizado

Sua sintese é dada a partir da reacdo de aménia com acido fosforico, em uma

reacao de sintese 1:1, com a formacédo de MAP como Unico produto:

NH3 +H3P04,—)NH4_H2P04 (eql)
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As industrias que produzem tal fertilizante em grande escala utilizam reatores
tubulares para a mistura das correntes diluidas dos reagentes e sua reacao
guimica. O produto diluido segue para etapas posteriores de granulacdo em

outro equipamento. E vendido na forma solida em alta concentragéo.

1.2. Reatores tubulares

O reator que € utilizado nas simulacdes é um reator tubular. Consiste de um
tubo vazio por onde passa a mistura reacional. Os reagentes s&o
continuamente consumidos a medida que avancam no reator ao longo de seu
comprimento. Normalmente encontrado tanto na forma de um tubo longo,
guanto na de varios reatores menores em um feixe de tubos. Principalmente
usados nas seguintes aplicacoes:

e Emreacdes de larga escala;

e Reacdes rapidas;

¢ Reacdes homogéneas ou heterogéneas;
e Producao continua e

e Reac0les de alta temperatura.

1 ‘..’ :

Figura 3 - Exemplo genérico de um reator tubular
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1.3. Simulacgéo fluidodinamica computacional

CFD, ou “Computational Fluid Dynamics”, é a técnica que consiste em resolver
problemas de fluidodindmica com o auxilio computacional. Ou seja, trata-se de
uma simulacdo de um escoamento, como variaveis a serem resolvidas o
campo de velocidades, a temperatura, composicéo das correntes e a pressao,

entre outras.

Os softwares CFD resolvem equacdes de balanco de massa, quantidade de
movimento e energia de forma numérica iterativa, calculando solu¢des das
variaveis para cada célula do volume de controle. O residuo numérico €
justamente a diferenca entre o valor de uma variavel antes e apdés uma
iteracdo, portanto quanto menor o residuo, menor a variagdo no resultado

desta variavel e assim maior sua convergéncia numérica.

1.4. Modelos de turbuléncia

A turbuléncia, passados muitos anos de pesquisas, ainda continua sendo um
grande desafio para os pesquisadores, pois 0s escoamentos turbulentos séo

instaveis e contém flutuacdes que séo dependentes do tempo e do espaco.

Dentre as caracteristicas mais importantes dos escoamentos turbulentos,
destaca-se a multiplicidade de escalas que os caracterizam, desde as maiores
estruturas, controladas pela geometria que as geram, até as menores
estruturas as quais sao controladas pela viscosidade do fluido, além de serem

altamente rotacionais.

Fenbmenos de transporte que possuem regime turbulento se caracterizam pelo
fato das velocidades em um ponto variarem incessantemente em magnitude e

direcéo.

O intervalo de tempo destas flutuacdes € geralmente ordens de grandeza
menores do que o interesse pratico. Associado com as variacbes do tempo

ocorrem as variagdes na posicdo do fluido no espaco. Gastariamos um alto
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tempo computacional, caso simulassemos detalhadamente regimes turbulentos

em softwares de CFD.

Essas variagcdes no espaco e no tempo sdo causadas por turbilhdes, de varios
tamanhos, orientagdes e velocidades de rotacdes, que estdo aleatoriamente

em constante movimento.

Tais turbilhdes surgem como uma consequéncia do fato da velocidade do fluido
ser muito maior do que a sua viscosidade cinematica dividida pela distancia do

objeto mais préximo.

Tais turbilhdes ndo podem ser ignorados, jA& que a sua existéncia gera

inUmeros efeitos:

e O aumento da macromistura, como por exemplo, o aumento da
transferéncia de calor de um fluido turbulento para outro, em
comparacao caso ele estivesse em regime laminar;

e O aumento da micromistura, como por exemplo, 0 aumento da taxa de
reacao quimica quando a velocidade do fluido é aumentada para niveis

criticos.

E o papel de um modelo de turbuléncia permitir que os efeitos dos turbilhdes
possam ser calculados sem que haja uma simulacdo detalhada ja que essa

leva em conta principalmente efeitos de macromistura.

Melhorias futuras para sistemas com reacdes rapidas requerem que se leve em
conta a teoria de micromistura. Por isso, apresentamos a seguir a teoria

pertinente.

No software utilizado nesse trabalho (Phoenics), a micromistura é tratada

utilizando o modelo de multifluido (MFM),

A elaboracédo desse modelo foi decorréncia do surgimento de outros modelos,

gue serdo brevemente abordados nesse trabalho.
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1.4.1. Modelo Eddy-Break-Up (EBU)

O advento da turbina a gas e o desenvolvimento de foguetes durante os anos
1940 e 1950, estimulou muito a pesquisa em combustdo. O escoamento com
reacdo de fluidos em regime laminar j& era bem conhecido. No entanto, para
fluxos turbulentos ndo se podia dizer o mesmo. Com isso foi elaborada, por
Spalding (1971) a Hipo6tese Eddy-Break-Up (EBU). Tal modelo é valido para
dois fluidos, e nele se postulou:

e Que a mistura gasosa era constituida por fragmentos de gases
totalmente queimados e totalmente ndo queimados e

e Que a taxa de reacdo quimica, isto é, da transferéncia de massa a partir
do ndo queimado para o estado queimado, dependia apenas de
propriedades hidrodinamicas da turbuléncia (épsilon / k; sendo que
epsilon é a taxa volumétrica de dissipacéo de energia cinética turbulenta

e k é a propria energia cinética).

Percebeu-se que nas interfaces entre os dois conjuntos de fragmentos (gases
totalmente queimados e totalmente ndo queimados) havia camadas finas de

gases em varios estagios diferentes de combustéo incompleta.

A taxa de transformacdo que, por unidade de volume do espaco total, foi
tratada como sendo a reguladora da transformac&o quimica, foi a chamada

taxa de micromistura turbulenta, para a qual vale a relacéo:
Taxa de micromistura turbulenta = épsilon / k (eq. 2)

Onde épsilon representa a taxa volumétrica de dissipacdo da energia cinética

de turbuléncia, e k a energia cinética propriamente dita.

Este foi o primeiro modelo elaborado acerca de micromistura. A partir dele,
foram-se feitas diversas evolucdes e aperfeicoamentos (como a inclusdo de

maior numero de fluidos), até se chegar ao modelo multifluido (MFM).
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1.4.2. Modelo “Flamelet” (FLM)

O modelo Eddy Break-Up (EBU) d& pouca atencao para a interface entre os
gases queimados e nao queimados. No modelo “Flamelet” (FLM) uma das
principais preocupacfes é calcular a magnitude da area desta interface por

unidade de volume, que chamaremos pela variavel sigma.

Conhecendo-se tal area (sigma), chamaremos de omega a taxa volumétrica de

combustéo. Utilizando essas duas variaveis, podemos chegar a relagéo:
omega =sigma* Ulam (eq. 3)

Onde omega é a taxa volumétrica de combustao, sigma é a area de interface
entre os dois tipos de gases e Ulam representa a velocidade da chama laminar,
0 que pode ser considerado como uma propriedade da composi¢cado da mistura

de gas ndo queimado, da temperatura e da pressao.

1.4.3. Modelo multifluido (MFM)

Apo6s o surgimento dos modelos de 4 (4FM) e 14 (14FM) fluidos, Spalding, em

1996, apresentou em uma conferéncia no Canada o modelo multifluido.

O termo “multi” implica que uma mistura turbulenta pode ser considerada como

uma “populagao” tendo um numero arbitrario de componentes “étnicos”.

Pode-se entender componentes “étnicos” como sendo um unico fluido
turbulento, onde uma dada caracteristica do fluido (como a temperatura, por
exemplo) varia de forma continua, porém trata-se cada intervalo dessa
caracteristica do fluildo como sendo uma populagao “étnica” distinta (onde cada

populacéo se distingue pela faixa da caracteristica atribuida a ela).
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1.4.3.1. Conceitos basicos (MFM)

Tais conceitos séo simples de serem entendidos:

O conceito de "blocos" de gas em contato, como pode ser visto na
Figura 4, é a ideia central da MFM. Os contatos sdo considerados como
sendo de curta duragdo, ou seja, ha tempo suficiente para interdifuséo,

mas nao o suficiente para permitir equilibrio;

The interface layer i

Figura 4 - Conceito de blocos do modelo de micromistura

MFM leva em conta todos os encontros de fragmentos de gases, nao
apenas aqueles entre o0s materiais totalmente queimados e

completamente ndo queimados;

Caracteriza-se o0 estado de um fluido turbulento por uma Funcao
Densidade de Probabilidade (FDP). Tal funcéo representa as flutuacées
da caracteristica estuda do fluido (temperatura, velocidade,
concentragfes, etc) em um dado ponto. A FDP pode ser representada
como um histograma, mostrando as proporcdes de tempo em funcéo do
atributo estudado (nos diferentes intervalos na qual essa caracteristica
se encontra), como pode ser visto na Figura 5 (mais informacfes e
célculos envolvidos numa FDP podem ser vistos na secédo “Funcao
densidade de probabilidades (FDP)”).
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P = proportion
of ~ . .
time

Figura 5 - Representacdo da funcédo densidade de probabilidades (FDP)

e A mistura de fluidos é considerada como um conjunto de entrelacamento
de populacdes de fluidos individuais, cada uma distinguindo-se pelo
intervalo que ocupa na abscissa da curva de funcdo densidade de
probabilidades (FDP);

e A equacao diferencial de conservacdo padrdo € resolvida para a fracédo
massica (ordenada da curva FDP) de cada membro da populacdo. As
solucdes dessa equacéao fornecem o FDP para cada local e instante de
tempo.

e Os termos de origem nessas equacgdes expressam:

» O postulado da hipétese de micromistura, a qual define:
v' A frequéncia com que os fluidos diferentes colidem uns com os
outros e
v' Como ocorre a redistribuicdo de material entre os membros das
populacdes que se seguem apos a colisao
» A velocidade do movimento do material em “espaco populagao”, tal
como quando o calor leva um material de baixa a alta temperatura.

e O processo de micromistura turbulenta € uma consequéncia de "breves

encontros"”, e resulta na producdo de material de interface, a uma taxa

por unidade de volume igual a:
Taxa de producao de material de interface = CONMIX * épsilon / k, (eq. 4)

Onde CONMIX é uma constante.
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e A taxa de producdo do material de interface dos encontros do fluido i
com o fluido j é:
taxa de prod. de material de interface entre fluidos = Mi * Mj *
CONMIX * epsilon / k (eq. 5)

Onde Mi e Mj séo as fragdes massicas dos dois fluidos.

1.4.3.2. Funcéo densidade de probabilidades (FDP)

Uma funcéo densidade de probabilidade de uma dimenséao gerada no Phoenics

tem o seguinte aspecto:

ROOT MEAN SQUARE= Z.Z165E-01
MAXIMUM ORDINATE= 1.1667E-01 AVERAGE F = b.7635E-01

CH30A= 3.0000E+01 CHSOB= 1.0000E-01

IXMON= 1 IYMON= 1 IZMON=

Stirred reactor: CH3DA=30 CHSDB=1.0000E-

Figura 6 - Funcé&o densidade de probabilidades (FDP) tendo como atributo a taxa de
extincdo dareacdo (esquerda) e ilustracdo esquematica sobre o conceito de multifluido
(direita)

Nesse exemplo da Figura 6, o atributo em questdo € a taxa de extincdo da

reacao, ou seja, a velocidade na qual os fluidos sdo totalmente reagidos.

A figura da direita € uma ilustracdo qualitativa do conceito de multifluido. Ela
mostra fragmentos misturados de véarios tamanhos e estados. Os fragmentos
sdo desenhados como circulos apenas para simplificar: a circularidade nao é

parte da ideia de MFM.
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As populacdes dos fluidos podem ser multidimensionais. Por exemplo, num
escoamento com combustdo, duas dimensfes relevantes sdao a taxa de

combustivel/comburente e o quanto a reacao de combustao se processou.

Na Figura 7, um exemplo de uma funcao densidade de probabilidades de duas
dimensdes.

SCALE= 9.9490E-02 AVERAGE F = 5.106ZE-01
AVERAGE R = 6.4912E-01

mixture fraction increases ——>
CONMIX= 1.0000E+01 CONREA= 1.0000E+01

IXMON= 1 IYMON= 1 IZMON=

WSR, 1D population: RB=1 :L103

Figura 7 - Funcdao distribuicdo de probabilidades bidimensional

Um exemplo de uma funcdo densidade de probabilidade de trés dimensdes
seria a discretizacdo das 3 componentes da velocidade para simulacéo

detalhada de um fluxo turbulento.

Uma populacdo € caracterizada por um conjunto de valores, fa(i), que
representam a fragcdo massica do fluido i-ésimo, em qualquer ponto no dominio

de estudo.

Os valores da fa(i) sdo calculados através da resolucdo de equacdes
diferenciais de transporte para cada um deles. Essas equacfes tém a forma
usual:

D fa(i)/DT = div (gamma. grad (fa(i)) ) + termo fonte do fluido i (eq. 6)
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Onde gamma representa o termo da difusédo turbulenta (sera explicado na
secao Termo de difuséo turbulenta).

Um modelo multifluido é constituido destas equagfes, juntamente com as
funcbes de fa(i). Utilizando métodos estatisticos € possivel o célculo de
parametros, tal como a energia cinética média de turbuléncia para uma certa

populacéo.

1.4.3.3. Atributos discretizaveis e nao-discretizaveis

Um elemento de fluido pode possuir inameros atributos, tais como:
temperatura, velocidade, quantidade de umidade, e assim por diante. Cada um
destes pode ser utilizado como um atributo-populacéao distintivo (mais do que
pode ser usado simultaneamente como ja visto na secao “Fungéo densidade

de probabilidades”).

Se escolhermos, por exemplo, o teor de umidade como o atributo discreto,
havera apenas um numero finito de fluidos com diferentes teores de umidade

gue sao considerados como constituintes da populacéao.

E importante saber que cada um desses fluidos ainda pode variar na
temperatura, na velocidade, na quantidade de dioxido de carbono e, ou em

gualquer outro atributo fisico.

Estes outros atributos podem variar de forma continua, em contraste com

aquele (s) que utilizamos para definir a populacao.

1.4.3.4. EquacOes diferenciais de transporte

Seja fm(i) (também chamado de fmi) a fracdo massica de fluido do intervalo de
umidade i-ésimo, entdo o transporte de umidade dentro da populacdo esta

completamente descrito pelo conjunto de equacdes:
D fmi/DT = div (gamma. grad (fmi) ) + termo fonte do fluidoi (eq. 7)

Onde gamma representa o termo da difusao turbulenta.
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Ha tantas equacdes quanto o numero de fluidos (faixas de umidades, no
exemplo).

Analisando as equacdes que descrevem as entalpias dentro da populacdo tém

a nova forma:
D fmi.hi/DT = div (gamma. grad (fmi.hi ) +
+ fmi * termo fonte de energia por unidade de massa do fluido i
+ termo fonte da mistura dos fluidos (eq. 8)

Os diferentes tratamentos dessas duas equacbes surgem porque o teor de
umidade € uma variavel discretizavel, enquanto que a entalpia ndo é

discretizavel.

1.4.3.5. Termos fontes para variaveis nao-

discretizaveis

O termo fonte da mistura dos fluidos é quando os fluidos com diferentes teores
de umidade, por exemplo, fazem contatos aleatérios. Como consequéncia ha o
surgimento de materiais com teores de umidades intermediarios em relacéo

agueles que tiveram o contato inicial.

Além disso, o contato entre esses dois fluidos com diferentes umidades vem
acompanhado por trocas térmicas; tais trocas afetam as entalpias dos fluidos

gue sofreram o contato, além daqueles novos fluidos que surgiram.

Os efeitos decorrentes desse contato tém a forma dos termos fontes nas

equacoes de transporte.

1.4.3.6. Termos fontes para variaveis discretizaveis

Supondo que o teor de umidade sera criado dentro de uma mistura turbulenta,

por exemplo, pela queima de um hidrocarboneto.
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Esta fonte tem o efeito de aumentar as fragbes massicas dos fluidos mais

umidos, e diminuir as fracdes massicas dos menos Umidos.

Matematicamente, isso implica que ha um termo fonte na equacado de fmi (fm

(1)), que é proporcional a:
[ fm(i-1) - fm(i) ] * taxa de produg&o de umidade (eq.9)

Ja que o fluido da banda menos umida (isto €, i-1) entra, e forma os atuais
fluidos (isto é, i) (para introduzir os de banda mais umidos, isto &, i +1).

1.4.3.7. Relagdo entre conceitos de modelos de

turbuléncia convencionais

Outras variaveis sdo importantes para o conceito de MFM:

e A viscosidade cinematica turbulenta, nuturb;
e O comprimento de mistura, Lmix e

e O numero de Reynolds local de turbuléncia, Re.

Tais variaveis séo definidas por:

nuturb = CMU *k ** 2,0/ épsilon (eq. 10),
com CMU = 0,09

Lmix =CD *k ** 1,5/ epsilon (eq. 11),
com CD =0,164

Re = nuturb / nulam (eq. 12),

onde nulam é a viscosidade cinematica laminar.

Uma vez que sigma tem as dimens@es de 1/comprimento, sendo essa uma
medida da espessura média dos fragmentos do gas no processo de
acoplamento e separacdo, pode-se esperar que ele seja proporcional ao
reciproco da Lmix. Portanto, para evitar a introducdo de outra constante,

definiremos que:
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sigma*Lmix =1,0 (eq. 13)

Uma observacdo importante a ser feita é a diferenca do termo sigma, para 0s
modelos FLM e o de multifluido. No modelo FLM, sigma representa apenas a
interface entre gases que foram totalmente queimados e totalmente nao
gueimados; j4 para o modelo de multifluido, sigma reconhece que 0 processo
de acoplamento e separacdo é consequéncia da turbuléncia, desconsiderando
a composicdo quimica dos materiais que estédo sofrendo o contato.

Dessa forma, o valor sigma para o modelo FLM tem de ser zero quando néo
houver mais combustivel que ndo esteja queimado; ja para o modelo de
multifluido, sigma pode ser tomado como sendo o inverso de Lmix,

independentemente do quanto a reacao quimica ja tenha ocorrido.

1.4.3.8. Acoplamento e separacgéo

Ha um segundo termo fonte, o termo fonte da “mistura de fluidos”.

Devem-se fazer duas hipoteses fisicas, realizadas por Prandtl, em 1925 (no
gue se refere ao transporte turbulento), e para Kolmogorov, em 1942 (no que

se refere a dissipacao de energia).
A suposicao tem duas partes:

e (ue todos os fluidos podem colidir indiscriminadamente , em pares, a
taxas que sado proporcionais as suas fragcbes massicas individuais, e de
uma medida, mdot (medida do movimento turbulento — sera explicado na
secao “Medida do movimento turbulento ou taxa de micromistura
(mdot)”), tendo a dimensdo de 1l/tempo, do movimento oscilante da

turbuléncia;

e (ue, como resultado de cada colisdo algum material deixa os elementos
da populacdo dos fluidos que colidem e entra nos elementos da

populacdo que sao intermediarios em relagéo ao atributo adotado.
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1.4.3.9. Medida do movimento turbulento ou taxa de

micromistura (mdot)

A medida mdot (que tem dimensdo 1l/tempo) pode ser deduzida a partir do
tamanho da populacdo (desde que o atributo que distingue a populacéao seja a
velocidade e se uma escala de comprimento for escolhida).

Caso outro atributo seja escolhido, mdot pode ser deduzido indiretamente.
Trataremos mdot como sendo a taxa de micromistura.

A taxa de micromistura tem forte influéncia na distribuicdo das populacbes de
fluidos. Podemos perceber isso através das Figura 8 e Figura 9. Na Figura 8
temos o exemplo de um reator agitado com metade da taxa de micromistura
em comparacédo com a Figura 9. Podemos ver que na FDP da Figura 9 ha um
pico maior de uma certa populacédo do fluido, comparando-se com a da Figura
8. Isso acontece ja que had uma taxa de micromistura maior. Dessa forma,
pode-se dizer que houveram maiores interacdes entre as diferentes populacdes
nesse reator, resultando menos variedade de populacdes, porém com maior

guantidade dessas.

ROOT MEAN SQUARE= Z.Z2165E-01
MAXIMUM ORDINATE= 1.1667E-01 AVERAGE F = b.7635E-01

CH30A= 3.0000E+01 CHSOB= 1.0000E-01

IXMON= 1 TIY¥MON= 1 IZMON=

Stirred reactor; CHSDA=30 CHSOB=1.0000E-

Figura 8 - Funcédo densidade de probabilidades para um reator agitado com taxa de

micromisturaigual a 30 s-1
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ROOT MEAN SQUARE= 1.6356E-01
MAXIMUM ORDINATE= 2.2066E-01 AVERAGE F = 7.1026E-01

CH30A= 6.0000E+01 CHSOB= 1.0000E-01

IXMON= 1 IYMON= 1 IZMON=

Stirred reactor; CHSDA=6@ CHSDB=1.0000E-

Figura 9 - Funcao densidade de probabilidades para um reator agitado com taxa de

micromisturaigual a 60 s-1

1.4.3.10. Termo de difusao turbulenta (gamma)

O coeficiente de troca gamma, que esta na equacdo de transporte, pode ser
explicitado como sendo proporcional ao quadrado do comprimento do fluido,
multiplicado pelo termo mdot. Esses valores podem ser obtidos através do
modelo de micromistura, ou de formas mais convencionais (de acordo com o

atributo escolhido para caracterizar a populacéo de fluidos).

1.4.3.11. Mecanismos de dissipacao de energia

Como no modelo de micromistura supde-se que o padrdo de comportamento
dominante da populagao multifluido € o de “acoplamento e divisao", é possivel
utilizar esta descricdo para explicar como a energia cinética turbulenta é

dissipada:

e Os dois blocos de fluidos que se encontram, em geral, tém velocidades
diferentes. A diferenca média para todos esses encontros sera chamada

de veld.
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e Tal diferenca esta relacionada com a energia cinética turbulenta por:

k = constante * veld ** 2 (eq. 14)

e O efeito da viscosidade na camada interfacial € reduzir as diferencas de
velocidades, com a consequéncia de que haver4d uma reducdo na
energia cinética turbulenta da mistura que é proporcional a:

» Quantidade de material criado na interface e
> veld ** 2, isto é, k.

e Ataxa de reducao de energia cinética, por unidade de massa, é épsilon,
e se a taxa de producédo do material da interface, é definido pela variavel
Roff, pode-se dizer que:

epsilon / k = constante * Roff (eq. 15)

e A comparacdo com a equacao: Taxa de producdo de material de
interface (Roff) = CONMIX * épsilon / k mostra que a constante nada
mais é 1,0 / CONMIX ; e leva a conclusédo de que CONMIX é maior do
gue 1, j& que a constante € certamente € menor que 1, uma vez que o

material interfacial retém alguma energia cinética.

E interessante observar que comparacdes do modelo de micromistura com
experimentos tém favorecido um valor para a variavel CONMIX entre 5,0 e
10,0.

1.4.3.12. Tempo de contato médio (Tcont)

Uma vez que a camada interfacial cresce como resultado da acdo molecular, é
certo que a sua espessura maxima Llay (isto €, a que existe no final do "breve

encontro”, quando o acoplamento da lugar a separacéo) é da ordem de:
Llay = (nulam * Tcont) * 0,5 (eq. 16),

onde nulam é a viscosidade cinematica laminar.
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Além disso, pela mesma andalise mostra-se que a taxa de producédo do material
de interface por unidade de volume é igual a:

Roff = sigma * Llay / Tcont (eq. 17), isto é, para
Roff = sigma * (nulam / Tcont) ** 0,5 (eq. 18)

Daqui resulta que:

CONMIX * épsilon / k = sigma * (nulam / Tcont) ** 0,5 (eq. 19)
e de modo que

Tcont = nulam * [k * sigma / (CONMIX * épsilon)] ** 2 (eq. 20)
Comparando-se com o "tempo de micromistura”, Tmix ,definido por:

Tmix =1,0/Roff (eq. 17)

Se sigma é tomado como o reciproco da Lmix, e é feito uso das definicdes

acima de nuturb, Re, etc., pode ser mostrado por manipulacéo algébrica que:
Tcont / Tmix = constante/ Re (eq. 18),
onde
constante = CMU / (CONMIX * CD ** 2) (eq. 21)

Daqui resulta que, uma vez que Re é geralmente muito maior do que 1 com
uma chama turbulenta, o tempo de contato é muito menor do que o tempo de

mistura.

Uma implicacdo é que a camada interfacial ndo tem tempo suficiente para
crescer de modo a ter uma dimensao comparavel com as dos "blocos" de fluido
gue estdo no rapido contato. De fato, pode ser algebricamente deduzida a

partir das equacdes acima que:

Llay / Lmix = constante / Re  (eq. 22)
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1.4.3.13. Diferencas entre um modelo de
turbuléncia convencional e o0 modelo de

multifluido

Um modelo de multifluido resolve equacbes diferenciais para as fragoes

massicas de membros da populacdo de fluido, dessa forma é possivel a
deducéo de quantidades estatisticas.

Um modelo convencional resolve equacgdes diferenciais para as quantidades
estatisticas, mas estes, na pratica, ndo permitem deduzir a distribuicdo das

populacdes.

Isto faz com que o modelo de multifluido seja especialmente importante nos

casos onde haja reacdes quimicas envolvidas.

1.4.3.14. Aplicacdo do modelo multifluido para

reagcbes quimicas

As ideias fundamentais do modelo de multifluido permanecem as mesmas ja
descritas. No entanto, € importante ressaltar que cada fluido da populacéo
pode ter um atributo que o distingue dos outros membros da populacdo, como
também podem ter sua propria temperatura e varias concentracoes diferentes

de espécies quimicas.

A utilizacdo de modelos bidimensionais € muitas vezes indicado. Em

aplicacdes de combustéo, os atributos que podem ser usados séo:

e A propor¢cao combustivel/comburente

e e alguma medida que indigue a finaliza¢do da reacdo quimica.
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1.4.3.15. Decisfes a serem tomadas

A pessoa que esta realizando a simulacédo pode escolher livremente:

e Quais variaveis dependentes devem ser discretizadas,
e O que vai ser variado continuamente para cada fluido e

e O quéo refinada sera a discretizacao.
Tais escolhas podem ser feitas levando-se em conta:

e Percepcéo fisica de quais variaveis sdo mais importantes e

e Refinamento do nimero de populacées (mesma ideia do quanto uma
malha deve ser refinada). Leva-se em conta o atributo utilizado para
distinguir tais populagbes. Analogamente a um estudo de CFD sem
micromistura, corresponde a escolha do passo e do refinamento dos

elementos de malha.
Tais escolhas podem variar no local e no tempo.

Outra coisa importante, que os modelos MFM podem ser combinados com
outros modelos, (¢ comum se utilizar o0 modelo k-épsilon quando se envolve

reacdes quimicas).
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2. METODOLOGIA

2.1. Condicbes de operacao do reator

Para o estudo de caso realizado, foram fornecidas todas as informagdes de um
processo tipico do reator na producdo de MAP. Os dados de entrada s&o:

e Corrente de ambnia

Vazao: 5750 L/h
Pressao: 4 kgf/lcm?
Temperatura = -2°C

Composicado: Amodnia pura (liquida)

e Corrente de acido fosforico

Vazdao: 16,5 mé/h
Presséao: 4 kgf/cmz
Temperatura: 80 °C

Composicéo: 56,6% massica

e Corrente de agua

Vazao: 2 mé/h
Presséao: 4 kgf/cmz
Temperatura: Ambiente

Composicdo: agua pura

2.2. Calculos preliminares

A entrada de dados do programa é feita de varias formas. Usou-se o método
da definicdo de velocidades de escoamento para entrada das correntes,

definindo assim o perfil da entrada das correntes. Para tanto, € necessario
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calcular a velocidade de escoamento para todas as correntes nas componentes

X,yez.

2.2.1. Célculo da Area de escoamento

Todos os tubos de entrada de correntes sdo tubos 1 ¥2” sch40. Assim, seu

diametro vale 40894mm. A &rea de escoamento vale, portanto 1,3134 10°mg.

2.2.2. Calculo das velocidades de escoamento

Calcula-se a velocidade de escoamento dividindo a vaz&o volumétrica pela

area de escoamento. Assim:
e Amonia
V=Vz=122mls
e Acido fosférico
0=66°
V = 3,49 m/s
Vz =1,42 m/s
Vy =3,19 m/s
e Agua
a=57°
V=0,42 m/s
Vz =0,23 m/s

Vy =0,35 m/s
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2.2.3. Verificacdo da estequiometria

Com as vazles de todas as correntes, é possivel verificar se 0s reagentes

entram em proporcao estequiométrica no reator. Para tal € necesséario:
MM aménia: 17 g/gmol

MM acido fosférico: 98 g/gmol

Densidade da amonia (-2°C, 100%): 641 kg/m3

Densidade do &cido fosférico (80°C, 56,6%): 1364 kg/m3

Calcula-se o fluxo molar por:

n, =Q, *ﬁ (eq 23)

Assim, obtém-se:
Namonia = 60 [MoOI/S]
r.lac.fosfc')rico =36 [mOVS]

Conclui-se que ha excesso de ambnia na reacdo. Observacao: as densidades
sdo calculadas de acordo com a composi¢cdo e temperatura da corrente, de
acordo com formulas obtidas, que serdo mostradas mais adiante no item

“Levantamento de propriedades fisicas”.

2.3. Reator

O reator utilizado na producdo de MAP estudado aqui € um reator tubular
composto por dois tubos de ligas de aco Hastelloy 276, concéntricos. O interno
€ um tubo DN 17%” sch40 que se estende por 41 cm do comprimento do reator,

por onde ocorre a entrada de amodnia liquida pressurizada. O externo sao
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jungdes de tubos DN 4” sch40 que totalizam o comprimento do reator de 4,08

metros. E onde ocorre a reagéo quimica bem como a mistura dos reagentes.

E um reator modular, ou seja, podem ser adicionados estagios de operacio
dependendo do processo que realiza. Pode-se optar por utilizar apenas uma
saida de produtos ao invés de duas, como ilustrado na Figura 10, ou pode-se
aumentar o comprimento adicionando modulos de 48 cm cada.

A entrada de acido fosférico diluido, bem como a entrada do diluente, ocorre
por tubos auxiliares DN 172" sch40 que se ligam no reator perpendicularmente
e deslocados do centro radial do reator, fazendo com que tal reagente entre no
reator com certa velocidade angular, facilitando a mistura. Os tubos de acido
fosforico e agua tem inclinacdo de 66° e 57° respectivamente em relacdo ao

tubo do reator.

Na Figura 10, a entrada de amobnia ocorre na corrente PAM, a de acido
fosférico na corrente PSC e a de diluente na corrente PPC.

MI‘F
PPC—9 1.1{2”P .-

PAM—@ 1.1/2"g

==

Figura 10 - Desenho esquemaético do reator estudado

2.4. Construcéao da geometriaem CAD

Com todas as condicdes de contorno (dados de entrada) definidas, inicia-se a

etapa de modelagem. A criacdo do solido foi feita no préprio programa,
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utilizando-se coordenadas cilindricas. As dimensdes do reator sao as reais,
apresentadas acima.

O reator apresenta uma geometria simples, porém com alguns trechos que
apresentam algumas singularidades. Para criacdo do solido que representa o

reator no programa, foram feitas algumas aproximagdes na geometria, que sao:
e Tubos de entrada de &cido fosfdrico

Tais tubos apresentam uma ligacdo com o reator perpendicular e inclinada,
tendo um formato elipsoide na jungdo com o reator. Aproximou-se tal entrada
por um segmento anular, substituindo o formato elipsoide por um formato
guadrado. A inclinacdo do tubo é simulada pela decomposicdo da velocidade
de entrada nas componentes y e z cartesianas.

e Tubos de saida do reator

O mesmo ocorre na saida do reator, com a juncdo no formato de elipse.
Substitui-se novamente por um segmento anular para facilitar a modelagem e a

simulacao.

Deste modo, obtém-se o sdlido da Figura 11.

Modelo reagdo 3 gases

Figura 11 - Modelo do reator
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Como podem ser observadas pela Figura 12, as duas entradas ao longo do

reator foram aproximadas por segmentos de anéis. O mesmo ocorre com as

saidas no fim do reator, como pode ser visto pela Figura 13.

Figura 12 - Detalhe das entradas do reator

Figura 13 - Detalhe das saidas do reator

2.5. Simulacéo de escoamento simples

Com a geometria construida, € possivel simular um escoamento simples com

agua, a fim de verificar como se comporta um fluido dentro do reator.

2.5.1. Condicbes de contorno e parametros

As velocidades de entrada para esta simulacdo foram as mesmas calculadas

para o processo verdadeiro de producdo de MAP. A temperatura de entrada foi



39

definida como 20°C e sem variagdo, ou seja, ndo sao levadas em conta as

equactes de balanco energético nesta simulacao.

As propriedades do fluido usadas sé@o as propriedades da agua pura a 20°C,

todas constantes.

O modelo de turbuléncia usado é o modelo K Epsilon modificado por Chen-
Kim. Este modelo usado no PHOENICS tem maior precisdo e é recomendado

em casos de escoamento com recirculacdo interna, como é o caso abordado.

O escoamento &€ monofasico e com o mesmo fluido em todo o dominio. Nao ha

reacao quimica.

2.5.2. Estudo de Malha

Para obter convergéncia na solugcéo da simulacao, deve ser usada uma malha
adequada. Para encontrar qual a malha adequada para este caso, 0 Unico
método possivel € o de tentativa e erro, ou seja, deve ser realizado um estudo
de convergéncia de malha, que consiste em realizar diversas simulacées com
as mesmas caracteristicas e apenas aumentar a densidade da malha entre as
simulacdes. Se a solucdo final apresentar convergéncia numerica, ou seja, hao

variar mais com o incremento de malha, conclui-se que a malha convergiu.

Foi realizada assim uma simulacdo com uma malha relativamente simples, com
6600 elementos de malha, simulando o escoamento simples sem reacao
guimica no reator inteiro. Deste modo obteve-se o resultado para o campo de

velocidades, como pode ser visto na Figura 14.
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Velocity, m/s Probe wvalue
2.550064 1.024042
2.394758 Average value
2.239451 1.002517
2.084145
1.928838
1.773532
1.618225
1.462919
1.307612
1.152306
0.996999
0.841693
0.686386
0.531080
0.375773
0.220467
0.065160

Figura 14 - Resultado de variacdo de velocidade ao longo do reator para a simulacéo

com escoamento de agua

Observaram-se problemas de convergéncia, principalmente na regido de
entrada, ja que o residuo numerico do célculo das iteragbes € grande nesta
regido, com grande oscilacdo dos valores obtidos de uma iteracéo para outra.

Analisando melhor a regido da entrada desta simulacdo, obteve-se a Figura 15.

Velocity, m/s Probe value
2.550064 1.024042
2.394758 Average value
2.239451 1.002517
2,084145
1.928838
1.773532
1.618225
1.462919

=1.307612:
1T

o :

0 .841693

S
0.686386~.
0.531080
0.375773
0.220467
0.065160

Figura 15 - Detalhe da regido de entrada

Os vetores de velocidade no plano YZ mostram que ocorre uma regido de
recirculagcdo no reator anterior as entradas perpendiculares. Como a malha

esta pouco refinada nesta regido, ndo € possivel ver claramente o fenébmeno.

Assim, conclui-se que deve ser aumentado o numero de elementos de malha

principalmente na regido inicial do reator. Aumentando o niumero de elementos
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de malha para 23000 observa-se um aumento grande no tempo computacional.
Os resultados obtidos por este modo estdo mostrados na Figura 16.

—
-— —_— — —= —a
——

Figura 16 - Refinamento da malha

Observa-se claramente a recirculacdo na entrada, com uma maior
convergéncia dos valores. Para verificar a convergéncia da solucao
encontrada, aumenta-se o numero de elementos de malha e verifica-se se nédo
ocorre alteracdo nos valores encontrados. Como o aumento do numero de
células implica em maior tempo computacional e o foco do estudo esta na
entrada do reator, foi usada uma nova geometria que representa apenas 0
inicio do reator, considerando apenas 1,1 m de seu comprimento.

Usando uma nova geometria, com um namero de elementos de malha igual a
32000, obtém-se o resultado da Figura 17.

Figura 17 - Estudo da entrada do reator de maior refinamento

Observa-se por esta simulagdo a formagdo de duas zonas de recirculagéo,
diferente dos resultados encontrados anteriormente. Como a partir desta
simulacdo os resultados ndo apresentam variagdo significativa (malha de

32000 elementos), ocorreu a convergéncia de malha para esta geometria.
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O fenbmeno estudado, em contrapartida, apresenta reagcdo quimica. Como tal
fato foi desconsiderado na analise de convergéncia de malha, a malha
encontrada pode néo ser apropriada. Nova andlise de convergéncia de malha
deve ser feita para verificagdo da convergéncia da solucéo.

Modificando o modelo e adicionando equacdes de reacdo quimica, a malha
utilizada apresentou um total de 267 000 elementos.

2.6. Modelagem de reagc&o quimica e mistura

A simulacao de reacdes quimicas envolve a modificacdo do método de solucao
adotado pelo programa CFD de forma a incluir equacdes de estequiometria,
conversdo de reagentes e termos fontes nas equacbes de energia

representando a liberac&o de energia reacional.

O PHOENICS apresenta métodos de resolucdo destas equacdes de facil
implementacéo, de forma que ja estédo integrados no contexto do programa e
nao é necessaria a modificacéo explicita das equacdes de balancos de massa,
guantidade de movimento e energia. Dois métodos foram considerados, sendo

eles:

e Modelo de reacdo de 3 gases e

e “Extended Simple Chemical Reacting systems” (ESCRs).

Ambos os modelos tém a mesma funcéo: a insercdo de termos nas equacoes
basicas e calculo de variaveis que permitam solucionar escoamentos com

reacao quimica.

2.6.1. Modelo 3 gases

Tal modelo permite de forma simplificada a simulacdo de reacdo quimica no
PHOENICS. Como o proprio nome diz, foi desenvolvido de forma a simular a
reacdo de sintese entre dois gases, considerando a estequiometria e a energia

liberada na reacao.
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A vantagem deste método reside no fato de sua facil insercdo no programa,
pois esté integrado no contexto do editor, e ndo requer a insercédo de termos e

variaveis por programacao em linguagem computacional.

Além disso, permite a insercdo de multiplas entradas de reagentes, e a
composicao e temperatura de cada entrada é independente das outras. Tal fato
€ fundamental na modelagem do caso em estudo, jA& que devem ser
consideradas 3 entradas distintas: corrente de amodnia, de acido fosférico
diluido e de agua pura.

A desvantagem do método esta no fato de ndo apresentar um diluente, ou seja,
nao leva em conta um quarto componente no sistema. Tal fato pode ser

contornado, como sera visto em secdes posteriores desse relatorio.

Uma caracteristica deste método € que foi desenvolvido para o célculo da
reacdo em fase gasosa. Como no caso em estudo a reacdo se da em fase
liquida, o modelo deve ser adaptado. As unicas modificacbes que devem ser
feitas residem no célculo das propriedades fisicas, que utilizam equacdes para
gases no calculo da densidade. De qualquer modo, as propriedades devem ser
inseridas manualmente de acordo com as equacOes obtidas, descrito

anteriormente.

2.6.2. Modelo ESCRs

Este modelo é uma base que permite a insercdo de diversos tipos de reacao
guimica, com a formacéo de subprodutos e reacfes complexas de 2 etapas

sendo, portanto, um modelo mais completo.

A vantagem do método é que permite a insercdo de diversos componentes,
inclusive o diluente, evitando assim consideracfes e aproximacdes neste
sentido. No caso de estudo, esta € a Unica grande vantagem deste modelo

sobre o outro.

Como desvantagem, este modelo ndo esté integrado no editor do programa, ou

seja, sua insercdo se da de forma indireta, através da programacao por linhas
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de cadigo, tornando o trabalho mais dificil por parte do programador. Além
disso, ndo permite que entradas de reagentes diferentes apresentem
composicao diferente, ou seja, permite apenas a definicdo de duas entradas
com composicao distintas, inviabilizando seu uso, ja que no caso de estudo

existe uma corrente de entrada de apenas agua (diluente).

Portanto, o modelo escolhido a ser usado foi 0 modelo 3 gases.

2.6.3. Cinética

7

O modelo cinético usado é o de reacdo controlada por mistura, ou seja, a
reacao € instantanea (constante cinética muito grande) e ocorre assim que 0s
reagentes se encontram. Portanto ndo pode haver a coexisténcia de reagentes

e produtos na mesma célula da malha.

Esta hipotese despreza o fato de que a reacdo sO ocorre apds ocorrer a
micromistura. Modelos de micromistura serdo abordados na proxima fase deste

trabalho.
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3. METODO

3.1. Modelo utilizado

A modelagem do problema descrito foi realizada no software Phoenics, verséo
2010, produzido pela Cham. A solugéo final foi realizada em um computador
com processador Intel quad-core pro de frequéncia 2.8 GHz, utilizando apenas
um nucleo de processamento. O tempo total de processamento foi de 7h49min.

O modelo utilizado na simulacao final apresentou as seguintes caracteristicas:

e Volume de controle em coordenadas cilindricas, com dimensodes
6,283185x 0,05 x 1,1 (xy 2);

e 267 000 elementos de malha;

e Refinamento de malha nas regides criticas, sendo os locais de mistura
de fluidos e reacdo quimica, bem como paredes do reator;

e Modelo K épsilon, variagio KECHEN, como modelo de turbuléncia
utilizado;

e Modelo de reacdo quimica de combustdo (Mistura de 3 gases, com
adaptacao ao problema);

e Entalpia de reacdo calculada com base nas entalpias de formac&o do
produto e dos reagentes, sendo encontrado o valor de 5 133 529 J/kg;

e Densidade do fluido definida como constante e igual a 1000 kg/m3;

e Viscosidade do fluido definida como constante e igual a 1,544E-5 Pa.s;

e Temperatura calculada com base no modelo termodinamico de reacéo
guimica;

e Calores especificos definidos como constantes e iguais a: 4184 J/(kg °C)
para ambnia, 1591,864 J/(kg °C) para o acido fosférico e 2887 J/(kg °C)
para o MAP;

e Condutividade térmica constante e igual a 0.02 W/m2K;

e Paredes dos tubos definidas como aco de rugosidade 4.5E-5 m;

e Numero de iteracdes total definido como 7000.
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Conforme descrito anteriormente, o modelo de reacdo quimica usado foi o
modelo de reacdo gasosa para cinética rpida, com adaptagcdes que permitiram
0 célculo para o reator em fase liquida. Como se trata de um modelo de
combustdo, o combustivel (FUEL) foi definido como ambnia, o comburente
(OXID) definido como é&cido fosférico e o produto (PROD) como o MAP. As
propriedades fisicas foram definidas como constantes, logo a definicdo destas
variaveis influencia apenas no calor especifico, que é a Unica propriedade fisica

gue leva em consideracéo o grau de mistura, nesta simulagao.

Novamente, vale destacar a consideracdo feita de que a entrada de agua foi
definida como uma corrente de composi¢cdo 100% produto (PROD), ou seja,
como se fosse uma entrada de produto de reacdo. Esta consideracao foi feita
uma vez que o modelo de reacdo usado nao permite o uso de um diluente, logo
para aproximar a entrada de um componente inerte no reator foi usada a
entrada de produto da reacgdao.

Figura 18 - Modelo do reator, com a entrada transparente, permitindo a visualiza¢&o do

tubo interno de entrada de amonia

3.2. Levantamento das propriedades fisicas

Para a simulacdo do escoamento de todos os componentes do sistema, é
necessaria a obtencdo das propriedades fisicas destas substancias, além de
fungcbes matematicas que representem sua variacdo devido a composicao,
temperatura e pressédo. Assim, a insercdo destas equacdes no programa é facil

e auxilia na representacdo do fenébmeno estudado.
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Anteriormente foi considerado o escoamento de &gua apenas, contudo o
sistema é composto de amoénia liquida pura e &cido fosférico concentrado,
substancias que ndo apresentam comportamento ou propriedades proximas a
da agua. Assim, torna-se fundamental tal insercdo de equacbes para a
representacdo das propriedades fisicas.

As propriedades necessarias para o calculo do escoamento com reacgdo

guimica e variacdo da temperatura sao:

e Densidade;

e Viscosidade cinematica;
e Calor especifico;

e Condutividade térmica;

e Expanséo térmica (dVv/dT).

Como todos os componentes do sistema estdo na fase liquida e nao
apresentam grande variacdo de suas propriedades com a pressdo, sera
desprezada tal variacdo no calculo de todas as propriedades, como

aproximacao com erro baixo.

Abaixo esta descrito como as propriedades variam em sistemas diluidos
apenas com agua, ou seja, misturas binarias. Na realidade, o caso apresentara
misturas de 3 componentes (acido fosférico ou amoénia, dgua e o produto da
reacdo, MAP) partindo do principio que acido fosférico e ambnia ndo podem
coexistir na mesma fase (reacao instantanea). Esta aproximacdo € razoavel
para o fendbmeno que se deseja estudar, que € a reacdo quimica entre 0s

reagentes.

3.2.1. Densidade

e Amonia

Para o calculo foram obtidos dados experimentais da variacdo da densidade da
amonia liquida em funcdo da concentracdo de aménia em um sistema amoénia

— agua, e em funcdo da temperatura do sistema. Assim, para tal sistema,
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concluiu-se que a variagdo de densidade em funcdo da composicdo tem
comportamento aproximadamente linear. Assim sendo, obtém-se as equagdes
gue representam a variacdo da densidade com a temperatura para amonia

pura e agua pura. Com isso, a equacao global apresenta-se como:
psist(x' T) = Pamonia (T) *x + pégua(T) *(1-x) (eq. 24)

Para T como a temperatura do sistema, e x a fracdo massica de amdnia no

sistema.
e Acido fosférico

Pelos dados experimentais obtidos aproxima-se a variacdo da densidade do
sistema acido-agua por um polinémio de 2° grau. Como € conhecida a funcao
gue descreve a variagdo da densidade da agua pura em funcdo da

temperatura, pode-se usar a seguinte funcdo como boa aproximacao:
Psist(x,T) = 381.87 x x* + 480.88 * x + p45,,(T) (eq. 25)

Para T como a temperatura do sistema e x a fracdo massica de acido fosfoérico.

3.2.2. Viscosidade

e Amonia

A partir de equacdes que descrevem a variacdo da viscosidade cinematica em
funcdo da temperatura para substancias puras (aménia e agua), pode-se usar
uma correlacdo logaritmica como aproximacdo da viscosidade da mistura,

como boa aproximac¢ao sem gerar grandes erros. Assim:
ln[ﬂsist(x: T)] = ln[ﬂamonia(T)] * X+ ln[ﬂa’gua(T)] * (1 - x) (eq 26)
e Acido fosférico

Sao conhecidos para esta substancia dados experimentais que indicam a
variacdo da viscosidade em funcdo da composicéo para diversas temperaturas
de estudo. Sabe-se que uma boa aproximacdo para estas variac0es Sao

equac0es logaritmicas. Sendo assim, utiliza-se a equacgéo de forma:
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B
ln[l‘sist(x: T)] =A+ T+C (eq. 27)

A determinacdo dos parametros A, B e C sera feita em funcdo dos pontos
conhecidos. Calculando a viscosidade em funcdo da composicdo para as
temperaturas de 20°C, 60°C e 100°C, obtém-se 3 pontos necessarios no

calculo dos parametros.

3.2.3. Calor especifico

e Amobnia

Pelos dados experimentais conclui-se que a variacdo do calor especifico em
funcdo da temperatura e composi¢cao para este sistema € muito baixa, e pode
ser desprezada. Sendo assim, considera-se que o calor especifico para o

sistema amoénia-agua é constante e igual a 4184 J/kg °C.
e Acido fosférico

Correlagcbes obtidas indicam que a melhor aproximacdo matematica que
representa o comportamento do calor especifico é a regressao logaritmica. A
partir dos dados e equacdes conhecidas para dois pontos distintos (x=0 e

x=0,9665), obtém-se a equacao desejada por:

X
0.9665

X

+ ln[cpa'gua(T)] * (1 - 0.9665) (eq 28)

ln[cpsist(x» T)] = In[¢Pamonia (T)] *

3.2.4. Condutividade térmica

e Amonia

Correlacbes associadas a dados experimentais possibilitam a obtencdo da

seguinte equacéo:



50

kmix(Tf X) = ka'gua(T) * [1 - X] + kaménia (T) * X+ [ka'gua(T) - kaménia (T)] *

(1-a- x)l/S) «(1-x) (eq. 29)

Tal equacionamento permite a obtencdo de k com erro menor que 5% para
uma grande faixa de temperatura estudada.

e Acido fosférico

Dados experimentais juntamente com uma correlagdo linear permitiram a

obtencao da equacao desejada:
kmix(T' x) = kécido (T) * X+ kégua(T) * (1 - x) (eq 30)

A comparacdo da equacao obtida com dados experimentais de fabricantes
mostrou que a regressao linear da funcéo € a melhor aproximacao neste caso,

com erros menores que 4%.

3.3. Aplicacdo do modelo de multifluido (MFM)

A aplicacdo da modelagem apresentada foi implantada no simulador CFD, e
deve ser ativada de forma a atender o critério desejado a ser simulado, como
por exemplo aplicar a modelagem para um caso de reacdo quimica e
discretizar a variavel composicdo quimica em um numero de populacdes

desejado. Como realizar tal escolha sera mostrado na sequéncia.

3.3.1. Insercdo do codigo no Phoenics

A insercdo da modelagem de micromistura requer algumas escolhas do

programador.

Primeiramente, deve-se escolher qual a variavel a ser discretizada. Como em
Nnosso caso esta variavel trata-se da composicdo quimica, representada no
Phoenics pela varidvel MIXF, esta deve ser escolhida como variavel

discretizada.
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Além disso, pode-se escolher uma populacdo bidimensional caso seja de
interesse a simulacdo da propor¢cdo de combustivel (ambnia, neste caso)
reagido. Este estudo € aplicaAvel em casos de grandes desvios do equilibrio.
Como no caso estudado ndo ocorre tal fato, usar-se-a uma populagédo

unidimensional.

Devem-se definir os parametros do modelo a serem utilizados. Séo eles:
numero de fluidos para cada populacéo, taxas de micromistura e de reacao

quimica.

No Phoenics, cada uma dessas variaveis é definida pelo comando SPEDAT,
gue deve ser inserido no cédigo principal via edicao do arquivo Q1. As linhas a

serem inseridas sdo mostradas como no exemplo abaixo.

e SPEDAT(SET,MFM,MFMMOD,C,SCRS)
Define a variavel discretizada como a composi¢cao para reacdo quimica
(SCRS é a abreviatura para Simple Chemical Reacting System, modelo de

reacao quimica utilizado)

e SPEDAT(SET,MFM,NFLUIDS,I,11)
Define o numero total de fluidos (NFLR*NFLF = NFLUIDS)

e SPEDAT(SET,MFM,NFLR,I,1)
Define o numero total de fluidos usados para propor¢cao de combustivel

reagido (neste caso, definido como 1 para populagéo unidimensional)

e SPEDAT(SET,MFM,NFLF,1,11)
Define o namero total de fluidos para a proporcdo de mistura de

reagentes (MIXF)

e SPEDAT(SET,MFM,CONREA,R,0.)

Define a taxa de reacéo

e SPEDAT(SET,MFM,CONMIX,R,5.)

Define a taxa de micromistura
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A escolha do numero de fluidos deve ser tomada da mesma forma que a
escolha do numero de elementos de malha. Quanto maior o namero de
elementos, mais precisa sera a simulacdo, logo se deve realizar um estudo de

convergéncia similar ao realizado para a malha.

A escolha dos parametros taxa de micromistura e reacao quimica deve ser feita
cuidadosamente, pois tem grande influéncia nos resultados finais. As imagens
abaixo exemplificam a variacdo das popula¢cdes de fluidos em resultado da
modificacao destas taxas.

0. burned-fuel fraction increases —>1.
CONMIX= 1.0000E+01 CONREA= 1.0000E+01

Figura 19 - Variag@o da populacéo para taxa de reagcéo 10

0. burned-fuel fraction increases —>»1.
CONHIX= 1.0000E+01 CONREA= Z.0000E+01

Figura 20 - Variagc@o da populacéo para taxa de reacéo 20
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A escolha arbitréria destes parametros torna-se, portanto, incorreta e pode
gerar resultados nao condizentes com a realidade. Os paradmetros devem ser
escolhidos com base em estudo prévio de taxas de reacdo e/ou resultados

experimentais.
O modelo de micromistura propriamente dito é ativado pelo seguinte comando:
PATCH(MICROMIX,PHASEM,1,NX,1,NY,1,NZ,1,LSTEP)

NX, NY, NZ e LSTEP devem ser substituidos respectivamente pelo numero de
células na regido X, Y e Z, e tamanho de passo .

Por fim, devem-se declarar as variaveis F1, F2, ..., F:n°fluidos, todas como
SOLVEd. A variavel RATE deve ser declarada como STOREd

3.3.2. Exemplos do programa

O proéprio software Phoenics disponibiliza em sua biblioteca interna diversos
exemplos de casos onde foi usada a micromistura, que sao usados

principalmente para a compreenséo da ativacdo do modelo no programa.

Pode-se analisar um destes casos a fim de obter uma estimativa de valores
iniciais, além de verificar o comportamento do sistema em funcdo dos

parametros da micromistura (variaveis CONMIX e NFLF).

Assim, o exemplo usado para analise sera o caso L530 da biblioteca interna do
programa. Trata-se de uma camara de combustdo com entrada de combustivel
axial e duas entradas de comburente radiais (observe a similaridade com o

modelo de estudo principal deste trabalho).

O estudo deste caso permitiu a compreensédo do significado fisico do modelo e
suas diferencas em relacdo a um modelo convencional, como ja foram

explicadas anteriormente.
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4. RESULTADOS E DISCUSSOES

4.1. Resultados preliminares

Para um diagnéstico do modelo utilizado, e verificacéo se foi atingida realmente

a convergéncia e solugdo numérica, o resultado deve ser analisado.

4.1.1. Volume de controle

A modelagem foi feita em sistema de coordenadas cilindrico, permitindo maior
preciséo e ajuste ao reator tubular. Determinou-se em simulagdes precedentes
gue a reacao ocorreria apenas no inicio do reator, que apresenta comprimento
total de 4,08 metros. Sendo assim, a modelagem computacional foi realizada
apenas para os 1,1m iniciais de reator, possibilitando dessa forma uma malha

mais densa neste intervalo com tempos computacionais reduzidos.

Como se trata de um processo de producao de fertilizante sélido, um produto
pouco soluvel é formado na reacdo quimica e ocorre a sua cristalizacdo no
interior do reator. O grande comprimento do reator garante a homogeneidade
da mistura produto + solvente (dgua), bem como a granulacdo controlada,
evitando a formacao de aglomerados de produto em seu interior. Esta etapa de
granulacdo foge do escopo do trabalho, sendo mais um motivo para a
simulacdo conter apenas os primeiros 1,1m do reator, onde esta o foco deste

trabalho.

4.1.2. Modelo de turbuléncia

7

O modelo de turbuléncia usado é o K épsilon KERCHEN. Este modelo é
apropriado em uma grande quantidade de escoamentos turbulentos. Contudo,
de acordo com o] manual do programa, POLIS
(http://lwww.cham.co.uk/phoenics/d_polis/d_enc/turmod/enc_tu.htm), verifica-se

gque o modelo recomendado para escoamentos com reacdo quimica é o


http://www.cham.co.uk/phoenics/d_polis/d_enc/turmod/enc_tu.htm
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modelo MFM “MultiFluid Method”, que calcula a turbuléncia com base na
subdivisdo das células em volumes. Este modelo tem como base o modelo de
micromistura, que leva em consideracdo estas subdivisées do dominio, bem

como a mistura dos reagentes.

Este trabalho limita-se ao estudo sem levar em conta métodos de micromistura,
assunto que sera tratado em etapa posterior, no Trabalho de Conclusédo de
Curso 2. Sendo assim, o modelo de turbuléncia utilizado é adequado e
apresenta resultados satisfatorios para esta etapa do trabalho.

4.1.3. Malha

Apesar de a malha usada apresentar uma grande quantidade de células, ndo
foi realizada a analise de convergéncia de malha para a simulagdo com reacao
guimica, portanto ndo se sabe se ocorreu a convergéncia de malha e se os
resultados estdo corretos, apesar de ter ocorrido convergéncia numérica da
solucéo (sem residuos significativos entre iteracdes finais da resolucdo). Nova
analise de convergéncia de malha deve ser feita para verificacdo da
convergéncia da solucédo, etapa que sera realizada na proxima parte do

trabalho.

Outro ponto fundamental que deve ser observado sdo as regides criticas. As
regides de mistura de fluido e reac¢do quimica, bem como as regides de parede
merecem atencdo especial, pois € onde ocorrem maiores gradientes de
velocidades e temperaturas. Assim sendo, estas regides devem apresentar
refinamento consideravel da malha. Novamente, esta etapa sera realizada na

préxima parte do trabalho.
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4.1.4. Modelo de reacdo quimica

O modelo de reagao quimica usado é o modelo de combustdo SCRS (“Simple
Chemically-Reacting System”). Este modelo esta disponivel no software e

apresenta facil adaptacdo ao problema, com algumas caracteristicas.

Quanto a cinética, o modelo apresenta a opc¢do de inserir parametros de
cinética de reacdo ou considerar cinética rapida, ou seja, a mistura de
comburente e combustivel é automaticamente substituida por produtos, com o

limitante reacional sendo apenas a mistura dos reagentes.

Foi usado neste problema este segundo caso, de cinética rapida, jaA que se
sabe que a reacdo em questdo apresenta cinética extremamente rapida. Esta
simplificacédo evita o levantamento de parametros cinéticos para esta reacao,
gue atualmente ndo estédo disponiveis na literatura. Os erros gerados por esta

aproximagdo sao minimos, mas a micromistura deveria ser considerada.

Na proxima etapa do trabalho, com a insercdo de modelos de micromistura, a
taxa de mistura sera alterada, possibilitando a verificacdo desta hipétese de

cinética controlada pela mistura.

Outra caracteristica deste modelo € a insercdo de apenas trés componentes,
sendo eles o oxidante (OXID, &cido fosférico neste caso), o combustivel (FUEL,
amonia neste caso) e o produto (PROD, MAP neste caso). Como o modelo ndo
permite a insercdo de outros componentes, a diluicdo da corrente de entrada
de acido fosférico em agua ndo pode ser simulada de forma direta, bem como

a corrente de entrada de agua pura.

Conforme descrito acima, para efeito de calculo considerou-se o diluente sendo
igual ao produto, ou seja, a corrente de entrada de acido fosforico no programa

foi definida com composicéao:
OXID = 0,566 (56,6% de acido fosforico)
PROD = 0,434 (43,4% de agua)

Do mesmo modo, a corrente de entrada de agua foi definida como:
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PROD =1 (100% de &gua)

Esta simplificacdo afeta somente o calculo das propriedades fisicas das
correntes, como é visto a seguir. Portanto ndo apresenta influéncia direta nos

resultados, em um primeiro momento.

4.1.5. Propriedades fisicas

As propriedades fisicas foram definidas como constantes e iguais as
propriedades da agua pura. Esta simplificacdo evita a insercdo de férmulas
complexas de mistura de componentes puros no programa, simplificando os

calculos.

Como se trata de uma simplificacdo, os resultados obtidos néo representam o
fendbmeno em si, sendo esta uma grande fonte de erros neste modelo. Pode
ser citado como exemplo a densidade do fluido, que varia na realidade de 1360
kg/m3 para a corrente de acido fosforico a 640 kg/m® para a densidade da
corrente de amonia liquida, e a densidade considerada no calculo foi 1000
kg/m3. Tal divergéncia na densidade influencia no fluxo massico calculado,
portanto na reacdo de amoénia com acido fosforico. Usando a densidade correta
provocara um aumento na formacao de produto, e variacdo da temperatura

calculada devido a energia de reacéo liberada.

Como se trata de uma etapa com consideravel influéncia nos resultados,
aplica-se as formulas das variacbes das propriedades fisicas nas proximas
etapas do trabalho. Estas férmulas ja estao disponiveis, e foram desenvolvidas

em etapas anteriores a este trabalho.

Um resultado preliminar que exemplifica o descrito acima é a aplicacdo apenas
das férmulas da densidade, simplificadas por correlacdo linear entre as

densidades das substancias puras.
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Temperature, &C
200.0000
187.3125
174.6250
161.9375
149.2500
136.5625
123.8750
111.1875
98.50000
.81250
.12500
60.43750
47.75000
35.06250
22.37500

9_587555].|||||||l..l|I|lllIlllllllllllIlllI-------—-—-—-—-J.

-3.000000

—

Figura 21 - Perfil de temperatura utilizando densidade constante

Temperature, 2C
200.0000
187.3438
174.6875
162.0312
149.3750
136.7188
124.0625
111.4062
98.75000
86.09375
73.43750“—\
60.78125

48.12500

35.46875

22.81250
10.15625
-2.500000

Figura 22 - Perfil de temperatura utilizando as equac¢fes de densidade

Observa-se por estes resultados que a temperatura esta mais homogénea na
regido de reagcdo quimica no primeiro caso, mostrando que o fluxo massico
maior de &cido fosforico do segundo caso resultou em maiores velocidades de
escoamento e menor grau de mistura nesta regido, fazendo com que a reacao

guimica estenda-se por um comprimento de reator maior.

Outro ponto a ser analisado é a aproximagdo feita no item anterior, quanto a

consideracdo do diluente ser igual ao produto. Nestas simula¢cdes como as
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propriedades fisicas s&@o constantes, esta consideracdo ndo apresenta

influéncia alguma sobre os resultados.

Agora, analisando o caso em que férmulas sejam aplicadas as propriedades
fisicas, devem ser obtidas férmulas que descrevam a variacdo destas
propriedades em funcdo da concentracdo dos componentes da mistura e da
temperatura. Como os componentes OXID e FUEL nunca podem coexistir na
mesma célula do volume de controle, pela hipétese de reagdo rapida, temos:

Prop (mistura) = f(OXID, PROD, T, [Agua]) para a corrente de &cido fosférico.
Prop (mistura) = f(FUEL, PROD, T, [Agua]) para a corrente de amdnia.

Observa-se que ocorre interacdo de trés componentes para o calculo da
densidade, bem como da temperatura. Misturas binarias apresentam equacdes
relativamente faceis. Contudo a mistura de trés componentes apresenta

relagcbes complexas que dependem dos componentes em questao.

Além disto, as propriedades fisicas do MAP néo estdo todas disponiveis, sendo
necessario um levantamento de dados bibliograficos especificos ou

levantamento experimental destas propriedades.

Outro ponto € que o MAP é sabido pouco soluvel, e ocorre sua granulacdo no
interior do reator. Novamente a falta de dados impossibilita prever a forma que
esta granulacao ocorre, sendo este o0 escopo de outros trabalhos a respeito de

granulacao.

Conclui-se que considerar trés componentes para o célculo das propriedades €
inviavel. Portanto a solucdo apresentada que consiste em considerar as
propriedades do MAP iguais a da agua € uma solucdo viavel e com boa
aproximacdo. Como o foco deste trabalho reside na reacdo quimica e etapas
anteriores, a simulacdo da formacdo do produto MAP e seu escoamento no
reator sao irrelevantes, ja que ndo se sabe sobre suas propriedades fisicas e

nem sobre sua granulagao.

Na simulacdo da reacdo quimica, a solu¢cdo encontrada € uma boa
aproximacdo e ndo apresenta grandes erros, desde que desconsiderados 0s

resultados a respeito do escoamento do produto de rea¢cdo. Temos assim:
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Prop (mistura) = f(OXID, T, [Agua]) para a corrente de &cido fosfoérico.
Prop (mistura) = f(FUEL, T, [agua]) para a corrente de aménia.

[Agua] é representada pela varidvel PROD, e regras de mistura binaria séo

usadas no célculo da fungéo que representa a mistura.

Importante destacar que a Unica propriedade fisica que causara divergéncias é
o calor especifico. O calor especifico é usado no balanco de energia para o
calculo da temperatura em cada célula. Utilizar o calor especifico do MAP para
o0 produto da reacdo é fundamental para que o célculo da temperatura na

reacao quimica esteja correto.

Por outro lado, usando como o calor especifico de PROD, o calor especifico do
MAP, resulta que a corrente de entrada de agua tera também calor especifico
do MAP, que é consideravelmente maior que o da agua. Desta forma, esta
consideracao apresenta erros nesta etapa do calculo, resultando em valores
incorretos de temperatura. A solucéao deste problema é apenas a separacao de

variaveis e o uso de uma variavel que represente o diluente.

4.2. Resultados finais

Apés a analise dos resultados preliminares, realizaram-se dois estudos (0
primeiro para uma malha com menor refinamento e o segundo para uma malha

com maior refinamento em regides criticas).

4.2.1. Malha com menor refinamento

Os parametros analisados sdo 0s seguintes:

e Temperatura;

e Presséao;

e Velocidade;

e Composicao de amonia,

e Composicao de acido fosforico;

e Composicao de MAP.
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Lembrando que essa simulacao foi feita levando em conta os primeiros 1,1m
do reator (ao invés dos 4,08m totais que ele possui), ja que as simulacdes

anteriores indicam que a reacdo quimica ocorre no inicio do reator.

Obs.: o sistema de coordenadas cilindricas é representado por:

X representa o angulo (8);

Y representa o raio (r) e

Z representa a posicdo no comprimento do reator (z).

4.2.1.1. Temperatura

7

A temperatura € um dos parametros mais importantes que devem ser

7

simulados. Como a reacdo entre ambnia e acido fosférico é altamente
exotérmica, logo ha grande liberacdo de calor na formacdo de MAP. Isto pode
ser visto na Figura 23 e na Figura 24, onde a temperatura tende a aumentar

para a saida do reator.

De acordo com o balanco de energia global aplicado a uma secao diferencial

da regiao tubular do reator, tem-se que:
A”T”Z+gAz+ AH=Q—-W; (Eq. 31)
Onde:
Avy, € a variacao da velocidade média do fluido;
g € a aceleracdo da gravidade;
Az é a variagao de cota;
AH é a variagao de entalpia;
Q é a quantidade de calor fornecida ao sistema e
Ws € a energia fornecida pela bomba.

Como a varia¢ao da velocidade média é nula (ja que a vazéo do fluido e a area

da seccao transversal do reator sdo constantes), o termo Av, € nulo; ndo ha
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variagédo de cota, portanto gAz também é nulo; ndo ha energia sendo fornecida

por alguma fonte externa, entdo Q € nulo e ndo ha bombas no sistema, Ws é

nulo. Dessa forma a equacédo do balango de energia global fica reduzida a:

(Eq. 32)

Sendo assim, conclui-se que toda a variacao de temperatura que ocorre dentro

do reator € proveniente da variacao de entalpia devido a rea¢do quimica.

Temperature, gC
186.
174.
163.
151.
138.
127.
115.
103.

.67372

.77966

.8B559

.99153

.09747

.20340

.30934

8.4

-3.478782

Temperature, gC
186.
174.
163.
151.
139.
127.
115.

8.4

-3.478782

8262
9322
0381
1440
2500
3559
4618
5678

15280

8262
9322
0381
1440
2500
3559
4618
.5678

.67372
.77966
.BB559
.99153
.09747
.20340
.30934

15280

—

Figura 23 - Variagdo da temperatura ao longo do reator

Figura 24 - Variagdo da temperatura préximo da parede do reator
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Além disso, levando-se em conta cortes transversais do reator, tem-se que a
temperatura tende a crescer em direcdo ao centro do reator, como pode ser
visto na Figura 25. Isto é explicado pelo fato do acido fosférico realizar
movimento espiralado (ver secdes posteriores), tendendo a se encontrar na
parte externa do reator; ja a amOnia encontra-se mais ao centro do reator.
Dessa forma, considerando que a reacao € instantédnea logo que h& a mistura
desses dois reagentes, a formacao de MAP vai ocorrendo da parte mais
externa para o centro do reator. A medida que a amonia vai se esgotando, o
MAP tende a ocupar cada vez mais o centro do reator. Dessa forma, a

temperatura tende a aumentar da parte mais externa do reator, ao centro dele.

Temperature, &C
186.8262
174.9322
163.0381
151.1440
139.2500
127.3559
115._4618
103.5678
91.67372
79.77966
67.88B559
55.99153
44 09747
32.20340
20.30934
B.415280
-3.478782

Figura 25 - Cortes transversais mostrando a variacdo da temperatura

4.2.1.2. Pressao

Para que haja movimentacao do fluido ao longo do reator, € necessario que
haja uma diferenca de pressao entre a entrada e a saida desse. Isso pode ser
comprovado de acordo com a equacao de Bernoulli (sem o termo relativo a

bomba):
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Avbz

=+ gAz+ f“?"+ 1, = 0 (Eq. 33)

Onde

Avy é a variacdo da velocidade média do fluido;
g € a aceleracdo da gravidade;

Az é a variagao de cota;

[dP é a integral da press&o ao longo do reator;
p € a densidade e

lwi € a perda de carga.

Tomando como volume de controle o tubo principal do reator, e considerando
como entrada o local onde h&a a entrada de ambnia e como saida o fim do

reator (no caso, o ponto 1,1m do inicio dele).

Como a variacdo da velocidade média é nula, jA que essa pode ser calculada
dividindo-se a vazéo pela area da seccao transversal, ambas constantes nos
pontos citados anteriormente. Além disso, ndo ha variagcdo de cota. Sendo

assim, a equacao de Bernoulli simplificada fica:

dP
s = — Ly (Eq. 34)

Considerando a densidade do fluido constante, a variacdo da pressao € igual a
perda de carga do fluido no trecho considerado. Sendo assim, para que haja
movimentacdo do fluido ou, em outras palavras, para que possa se vencer a

perda de carga do sistema, é necessario que haja uma variacao na pressao.

De acordo com a Figura 26, é possivel ver como varia a pressao proxima a
parede do reator ao longo do seu comprimento. Observa-se que ha um
decréscimo da pressdo a medida que o fluido vai se deslocando ao longo dele,
comprovando assim que o fluido se movimenta do local de maior presséo para

o local de menor pressao.
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104636.
104370.
104104.
103837.
103571.
103305.
103039.
102773.
102507.
102241.
101975.
101709.
101443.
101176.
100910.
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Pa

Figura 26 - Variacdo da presséo na parede do reator

Na Figura 27, temos alguns cortes transversais mostrando como se da a

variagdo da pressdo em varios pontos diferentes do reator. E possivel notar

gue a parte mais externa do reator possui maior pressdo em relacdo ao seu

centro. Isso mostra que ha uma movimentacao do fluido em direcdo ao centro

do reator.

Pressure, Pa

103215.
103071.
102927.
102783.
102639.
102495,
102351.
102207.
102063.
101¢919.
101775.
101631.
101487.
101343.
101198.
101054.
100910.

B

W mw o o HFRNNWE®SORG- @

Figura 27 - Cortes transversais mostrando a variacdo da pressao
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Juntando essas explicacdes, os resultados indicam que hd ao mesmo tempo
uma movimentacdo do fluido no sentido da saida do reator e uma
movimentagdo do fluido para o centro do reator em cada corte transversal,

caracterizando assim uma movimentag&do em espiral do fluido.

4.2.1.3. Velocidade

A velocidade é outro parametro importante a ser analisado, ja que ela influencia
diretamente na mistura dos reagentes, e consequentemente na velocidade que
a reacdo se processa. A velocidade no sentido longitudinal do reator sera
analisada, ja que através de sua analise, € possivel avaliar como ocorre 0

deslocamento do fluido ao longo do reator.

A velocidade pode ser calculada dividindo-se a vazao pela area da seccéo
transversal na qual o fluido escoa. Como a vazéo dos reagentes & constante e
a area da seccdao transversal do reator ndo se altera, a velocidade do fluido
deve ser constante. No entanto, a velocidade de entrada dos reagentes no
reator se da a velocidades diferentes uma da outra, sendo assim, a afirmacéo
feita anteriormente sO sera valida quando houver a completa mistura dessas
substancias. Na Figura 28 é possivel notar que ndo houve ainda a completa
mistura das substancias, ja que a velocidade externa € maior que a velocidade
no centro do reator. Isso ocorre, pois o acido fosférico, que entra no reator
fazendo um movimento em espiral, possui uma velocidade bem maior que a

amonia, que entra no reator através do tubo central.
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Z-Velocity, m/s

1.827951
.712181
.596411
.480642
.364872
.249102
.133332
.017563
.8501783
.786023
.670253
.554484
.438714
.322944
.207174
.091405
-0.024365
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Figura 28 - Cortes transversais mostrando a variagcdo da velocidade na componente

angular

De acordo com a Figura 29 e a Figura 30, pode-se notar que ha duas zonas de
recirculacdo interna de fluido dentro do reator (préximo a entrada de MAP
(seria o diluente no caso real e proximo a entrada de ambnia). Isso ocorre, pois
h&a uma diferenca de velocidades dos fluidos que estdo se misturando, sendo
assim, devido as diferencas de velocidades entre esses fluidos, geram-se
forcas de atrito, com sentidos opostos nos fluidos, fazendo com que haja
recirculacéo interna desses.

Z-Velocity, m/s
1.492423
1.314352
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Figura 29 - Detalhe de recirculacao de fluido dentro do reator (1)
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Z-Velocity, m/s
1.827951
.658866
.489782
.320697
.151613
.982528

. 644359
. 475274
.306190

1
1
1
ik
I 0
I 0.813444
0
ik
0
0

.137105

Figura 30 - Detalhe de recirculacdo de fluido dentro do reator (2)

Por fim, analisando como a velocidade varia em diferentes cortes transversais,

pode-se notar de acordo com a Figura 31, que o fluido escoa no sentido

horario. Isso se da devido a forma na qual o acido fosférico e o MAP (no caso

real seria a 4gua) entram no reator — tais substancias entram com velocidades

transversais diferentes de zero. Sendo assim, percebe-se que o fluido escoa no

reator em forma de espiral, ja que num corte transversal escoa em circulos,

porém num sentido longitudinal escoa no sentido da saida do reator.

Z-Ve
1.

oo oocoooHHKFER

locity, m/s
B27951

.661710
.495469
.329228
.162587
.9986745
.830504
.664263
.498022
.331781
.165540

.011E-4
.166542
.333183
.4595424
.665666
.831507

Figura 31 - Cortes transversais mostrando a velocidade do fluido no reator
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4.2.1.4. Fracdo massica de amébnia

A amodnia tem sua entrada no reator através do tubo interno e concéntrico ao

tubo principal do reator. Isso pode ser visto na Figura 32.

A Figura 32, mostra que a fracdo massica da ambnia € maxima proximo a sua
entrada no reator, porém ela cai rapidamente, a uma distancia muito pequena
da saida da amoénia, devido a reagcdo instantdnea ao se misturar ao &cido

fosférico.

Como a amobnia é o reagente em excesso na reacao, ele é encontrado na saida

do reator, como mostra a Figura 32.

FUEL
.000000
. 937500
.B75000
.B12500
.750000
. 687500
. 625000
.562500
.500000
.437500 I
.375000
.312500
.250000
.187500
.125000
.062500
.000000

I
00 0000000000000 oKX

Figura 32 - Variagdo da fragdo massica da amdnia ao longo do reator

Como ultima analise é possivel ver, através dos cortes transversais da Figura
33, que a amodnia ndo chega a ocupar a parte mais externa ao centro do reator.
Isso ocorre, pois a entrada da amoénia ocorre apenas com velocidade no
sentido longitudinal do reator; ja o acido fosforico entra no reator com
componentes de velocidades em todos os sentidos, provocando movimento
espiralado. Dessa forma, quando o &cido fosférico (que tende estar na parte
mais externa do reator) encontra a amoénia (que tende a estar no centro do

reator) ocorre a reacao (ja que ela é praticamente instantanea).
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.000000
.837500
.B75000
.B12500
.750000
. 687500
. 625000
.562500
.500000
.437500
.375000
.312500
.250000
.187500
.125000
.062500
.000000
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Figura 33 - Cortes transversais mostrando a variacdo da fracdo massica de aménia

4.2.1.5. Fracdo massica de acido fosforico

Ja o acido fosférico tem sua entrada no reator através do segundo tubo auxiliar
(tubo que estd mais proximo da saida do reator). Além disso, como esse
reagente entra com certa velocidade angular, ha certa turbuléncia na entrada,

provocando certo refluxo, como pode ser visto na Figura 34.

De acordo com a hipotese adotada, de que a reacdo se processa
instantaneamente, pode ser observado de acordo com a Figura 34, que ha um
decréscimo de acido fosférico numa distancia muito pequena de onde ocorreu

a sua entrada.

Além disso, o acido fosférico € o reagente limitante na reacdo, sendo assim
nao se encontra esse reagente no fim do reator, como pode ser visto na Figura
34.
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OXID
.000000
. 937500
.B75000
.B12500
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. 687500
. 625000
.562500
.500000
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.062500
.000000

[y

0O 000000000 000000

Figura 34 - Variagéo da fracdo méassica de &cido fosférico ao longo do reator

Por fim, sabe-se que o acido fosforico entra com velocidade angular no reator,
realizando um movimento espiralado. Sendo assim, a diminuicdo desse
reagente deve ocorrer das partes mais externas ao centro do reator, levando
em conta cortes transversais, até que ele seja totalmente esgotado numa dada

posicao do reator, como pode ser visto na Figura 35.

OXID
1.000000
I . 937500
.B875000
.812500
.750000
. 687500
.625000
.562500
.500000
.437500
.375000
.312500
.250000
.187500
.125000
.062500
.000000

0 00 0000000000000

Figura 35 - Cortes transversais mostrando a variagdo de acido fosfarico
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4.2.1.6. Fracdo massica de MAP

O MAP é o produto da reagdo entre o acido fosférico e a aménia. Além disso,
por efeitos de ajuste do modelo utilizado, considerando que ha entrada de MAP
através do primeiro tubo auxiliar (tubo que se encontra mais longe da saida do
reator), ao invés do que acontece realmente, que é a entrada do diluente

(dgua).

Devido a isso, € possivel encontrar quantidade dessa substancia antes que
haja a reacdo quimica entre o acido fosférico e a amdnia, como pode ser visto

na Figura 36.

0.937500
0.875000
0.812500
0.750000
0.687500
0.625000
0.562500
0.500000
0.437500
0.375000
0
0
0
0
0
0

I 1.000000

.312500
.250000
.187500
.125000
.062500
.000000

Figura 36 - Variacdo de MAP ao longo do reator

Além disso, na Figura 37 pode-se notar que a concentracdo de MAP cresce em
direcdo ao centro do reator, jA que € nessa porcdo que ocorre a reacado do
acido fosforico com a amoénia. Por fim pode-se notar na Figura 37 que jamais
havera um corte transversal que seja inteiramente ocupado pelo MAP, ja que
sempre havera amonia coexistindo com essa substancia, uma vez que ela é o

reagente em excesso.
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Figura 37 - Cortes transversais mostrando a variacdo de MAP

4.2.2. Refinamento de malha em regides criticas

As regides criticas do reator puderam ser identificadas na simulacdo anterior,
com menor numero de elementos de malha. Tratam-se assim como regifes

criticas:

e Regides onde ocorre reacao quimica

e Paredes do reator

E realizado assim um refinamento da malha nestas regides, aumentando o
namero de elementos de malha usados. Desta forma espera-se encontrar
maior precisdo nos resultados obtidos e possivelmente alguma diferenca

numérica em relacéo aos resultados da simulagcéo anterior.
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4.2.2.1. Caracterizacdo da malha

O refinamento de malha resultou em uma apresentando 620.000 elementos de
malha, com modificac6es nas regides criticas como pode ser observado pela
figura abaixo.

i —
—— T T S e
iMalha final sem densid t t e e e

Figura 38 - Malha em regides criticas do volume de controle

4.2.2.2. Analise dos resultados

A solucdo desta simulacdo foi obtida apds um tempo computacional de 20h.
Deve-se observar anteriormente aos resultados propriamente ditos, a qualidade
da simulacao e valores apresentados. Isto é feito analisando-se primeiramente

se houve convergéncia numérica do problema para a malha definida.

4.2.2.2.1. Convergéncia

Existem algumas formas de observar a convergéncia numérica em uma
simulagdo CFD. Segundo o Professor Eugénio S. Rosa esta pode ser

observada primeiramente através da andlise das variaveis simuladas e sua
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modificacdo ao longo das iterag6es. Um forte indicio de convergéncia numérica
€ a estabilizacdo dos valores e pequena variagdo apdés um grande namero de

iteragoes.

Os valores das variaveis de processo em um ponto especifico do reator ao
decorrer das iteracbes podem ser observados abaixo (esquerda), bem como o
erro residual global do reator (direita). Cada linha representa uma variavel do
processo, sendo elas: presséo, entalpia, velocidade x, velocidade y, velocidade
z, grau de mistura (MIXF) e K e Epsilon do modelo de turbuléncia.

Spot ¥Walues at ( 19, 35,121) % Error — Cut off 1.000E-01 %

Figura 39 - Valores das variaveis de processo ao longo da simulacéo

Esta figura indica que houve convergéncia numérica do resultado, ja que as
variaveis apresentam um valor praticamente constante ao fim das iteracdes,

com erro residual baixo, mas constante.

4.2.2.2.2. Solugdo numeérica

A solucdo do problema é mais facilmente visualizada na forma gréafica, por
imagens que representam o valor numérico das variaveis ao longo do volume

de controle, como ja mostrado anteriormente.

Assim, analisando as variaveis separadamente, obtiveram-se os resultados

mostrados abaixo, em um corte lateral do reator.

A Figura 33 mostra que as pressodes no reator sao praticamente uniformes.
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Na Figura 34 nota-se que a temperatura aumenta dos valores de -2°C na
entrada do reator para cerca de 160 C na saida, devido ao calor de reagéo. A
figura mostra ainda uma regido anular no reator, que corresponde & interface
entre o jato central e a entrada anular de reagentes, onde a temperatura €
maxima. Esta regido anular ndo se dissipa a jusante do escoamento,
resultando em uma saida com temperaturas heterogénea. Ela revela uma

mistura radial pobre no reator.

A distribuicdo de fracbes massicas de produto mostradas na Figura 35 sao
consistentes com a distribuicio de temperaturas: regides com alta
concentracdo de produto tém também altas temperaturas. Na saida do reator a
fracdo massica de produto ndo é uniforme, variando de 0,3 a 1,0.

Pressure, Pa Probe value

401819.8 392266.8
400977.3 Average value
400134.8 392465.0

Figura 40 - Perfil de Pressé&o no reator

Temperature, 2C Probe value
353.1128 155.5696

329.0749 Average value
305.0369 91.66261

Figura 41 - Perfil de Temperatura no reator
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PROD Probe value
1.000000 0.798056
0.937500 Average value
0.875000 0.536361

0.812500
| 0.750000
0.687500
0.625000
I 0.562500
5 0.500000

0.000000

Figura 42 - Perfil da composicdo, em relacdo ao produto da reacdo (MAP)

Uma comparacdo dos resultados obtidos anteriormente (em malha
simplificada) com os resultados desta Ultima simulacdo pode ser visualizada
abaixo.

Figura 43 - Perfil de temperatura obtido na simulacdo com malha sem refinamento
(267000 elementos de malha)
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Figura 44 - Perfil de temperatura obtido na simulagdo com malha refinada (620000

elementos de malha)

Figura 45 - Fragdo de aménia obtido na simulagcdo com malha sem refinamento (267000

elementos de malha)
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Figura 46 - Frac&o de amo6nia obtido na simula¢gdo com malha refinada (620000

elementos de malha)

Podem ser observadas pequenas diferencas entre os resultados encontrados,
como era esperado. Contudo, a diferenca nao é significativa a ponto de mudar
o perfil obtido, ou mudar significativamente o valor das temperaturas
encontradas ap0s a area de reacdo. Torna-se apenas possivel a visualizacao

mais clara da regido de mistura.

Possivelmente em uma andlise mais detalhada dos valores encontrados para
as variaveis ou em estudos onde haja grande sensibilidade de funcdes em
relacéo ao valor numérico obtido, uma malha mais refinada em regides criticas
como as definidas torna-se fundamental para a obtencdo de resultados
corretos. Como nao se trata do escopo deste trabalho, ndo sera realizado novo

refinamento de malha, dada como suficiente a malha atual.
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5. CONCLUSAO

A simulacdo considerando a reacdo quimica indica que a mistura dos
reagentes ocorre no primeiro metro do comprimento do reator, portanto sua
geometria é eficiente. A reacdo quimica ocorre com a mistura, e, portanto na
mesma regido, causando um aumento significativo da temperatura neste local.
Quanto ao campo de velocidades, a entrada dos fluidos no reator causa uma
série de regides singulares préximas as entradas do reator, com zonas de

recirculacéo de fluidos.

Quanto mais distante da regido de entrada, maior € o grau de mistura entre as
correntes de entrada, levando a uma homogeneidade crescente quanto a
temperatura e ao campo de velocidades. Ja a composicao das correntes de
saida apresenta comportamento semelhante, com saida homogénea, mas com
um dos reagentes em excesso devido a excesso de reagente em uma das

correntes de entrada.

Pelo estudo da convergéncia de malha conclui-se que esta parte do trabalho &
fundamental na obtencéo da convergéncia numérica da solucdo. Aumentando
gradualmente o numero de elementos de malha, observou-se uma melhora na
convergéncia da solucdo até atingir um valor fixo para a solu¢cdo do problema.
Ao aplicar novos modelos e equacdes para o problema, nova analise de malha

devera ser realizada, a fim de garantir a convergéncia do resultado.

Observou-se que as propriedades fisicas da mistura em analise podem
influenciar na solucéo do problema, para casos de mistura complexa como é o
estudado. A insercdo de propriedades dependentes de varidveis de processo
como temperatura e composicao, deve ser feitas de forma gradual e analisadas
uma a uma, pois a convergéncia numeérica da solucdo € dificultada neste

processo.

O refinamento de malha em regides criticas do volume de controle apresentou
diferencas nos valores numeéricos obtidos, e nos perfis de pressao,
temperatura, composicao, etc. encontrados. Contudo, tais diferencas ndo foram

significativas a ponto de modificar completamente os resultados, e sim
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diferencas sutis nos valores, apenas observadas com uma andlise mais
minuciosa dos resultados. Deste modo, torna-se necessério tal estudo apenas
em casos onde h& grande sensibilidade no calculo de alguma variavel, como

no acoplamento presséo e temperatura, por exemplo.

A micromistura mostrou-se como sendo um modelo promissor para a
modelagem de reacfes quimicas de uma forma precisa e melhorada em
relacdo a modelos convencionais como o EBU. Contudo, como trata-se de um
modelo de cinética de reacdo, sdo necessarios alguns parametros no modelo
gue ndo podem ser obtidos por tentativa e erro, mas sim através de dados
experimentais e prévia modelagem matematica. Em estudos onde a cinética da
reacao é limitante, o modelo apresenta 6timos resultados e deve ser adotado

no calculo.
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6. RECOMENDACOES

Recomenda-se como continuagdo deste trabalho a aplicacdo e investigacao
dos modelos de micromistura no caso apresentado. Devem ser levantados
dados experimentais e assim modelada a cinética da reacdo, possibilitando a
insercdo de um modelo de reagdo por micromistura preciso. Apenas dessa

forma pode-se compreender com exatiddo o funcionamento interno do reator.

A partir da modelagem correta do reator, possibilita-se uma vasta gama de
estudos relacionados a seu funcionamento, como o estudo para definicdo dos
parametros de operacdo do reator, tais como comprimento dele, nUmero de
saidas necessarias e a composicdo na qual as correntes de entrada devem ter,
para assim otimizar o processo e obter maior producdo industrial ao menor

custo.
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APENDICE A — ARQUIVO DE ENTRADA DO PHOENICS COM O
MODELO DE MICROMISTURA

Para estudos futuros, abaixo pode ser visualizado nosso arquivo de entrada de
dados do programa, com uma malha simplificada para reduzir o tempo de
processamento. J4 contem todas as equacbGes de micromistura, aplicadas

conforme a teoria descrita.

<htmI><head><title>Q1</title>

<link rel="stylesheet" type="text/css"
href="/phoenics/d_polis/polstyle.css">
</head><body><pre><strong>
TALK=T;RUN( 1, 1)

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkkkkkk

Q1 created by VDI menu, Version 2009, Date 24/09/09
CPVNAM=VDI;SPPNAM=Core

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkhkkkhkkkhkkkhkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkk

IRUNN =1 ;LIBREF =0
*kkkkkkkkkkkhkkkkkkkkhkkhkkkkhhhkkkhkhhkkhkhkhhhkkhkhhkkkhhhhkhkhhhkkhkhkhkhkkkiix
Group 1. Run Title
TEXT(Teste simulacdo micromistura )
kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkhkkkhkkkkkhkkkkkkkhkkkkkkkkkk
Group 2. Transience
STEADY =T
kkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkhkkkhkkkkkhkkkkkhkkhkkkkhkkhkkhkkkkkkkk
Groups 3, 4, 5 Grid Information

* Overall number of cells, RSET(M,NX,NY,NZ,tolerance)
RSET(M,40,20,1)
*kkkkkhkkkkkkhkkhkkhkkkkkkkkkhkkkkkhkkhkkhkkhkkkhkkkhkkkkhkkhkkhkkhkkhkkhkkhkkhkkkk
Group 6. Body-Fitted coordinates

* X-cyclic boundaries switched
XCYIZ(1,T)

kkkkkkkkkkhkkhkkhkhkkhkkkkkkhhhhkkhkkkkkkkhhkhhkhkkhkkhkkkkkkkkkkkhkkhkhkkx



Group 7. Variables: STOREd,SOLVEd,NAMEd

* Non-default variable names
NAME(114)=RHO1 ;:NAME(115)=EPOR
NAME(116)=VPOR ;NAME(117)=PRPS
NAME(118)=PRDM ;NAME(119)=0XDM
NAME(120)=FRFM ;NAME(121)=TMPM
NAME(122)=SMOS ;NAME(123)=SMOM
NAME(124)=F1 ;NAME(125)=F2
NAME(126)=F3 ;NAME(127)=F4
NAME(128)=F5 ;NAME(129)=F6
NAME(130)=F7 ;NAME(131)=F8
NAME(132)=F9 ;NAME(133)=F10
NAME(134)=F11 ;NAME(135)=MIXL
NAME(136)=RATE :NAME(137)=DEGF
NAME(138)=RRAT ;NAME(140)=HPOR
NAME(141)=NPOR ;NAME(142)=FUEL
NAME(143)=TMP1 ;NAME(144)=PROD
NAME(145)=0XID ;NAME(146)=MIXF
NAME(147)=EPKE ;NAME(148)=DEN1
NAME(149)=EL1 ;NAME(150)=ENUT

* Solved variables list
SOLVE(P1,U1,V1,H1,SMOS,SMOM,F1,F2)
SOLVE(F3,F4,F5,F6,F7,F8,F9,F10)
SOLVE(F11,MIXF)

* Stored variables list
STORE(ENUT,EL1,DEN1,EPKE,OXID,PROD, TMP1,FUEL)
STORE(NPOR,HPOR,RRAT,DEGF,RATE,MIXL, TMPM,FRFM)
STORE(OXDM,PRDM,PRPS,VPOR,EPOR,RHO1)

* Additional solver options
SOLUTN(P1,Y,Y,Y,N,N,Y)
SOLUTN(H1,Y,Y,Y,N,N,Y)
TURMOD(KECHEN)

kkkkkkkkkkkkkhkkhkkkkkkhkkkkkhkkhkhkhhkhkhkkhkkkkkkkkhkkhhkhkhkkkkkkkkkkx
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Group 8. Terms & Devices

TERMS (H1 ,N,Y,Y,Y,Y.Y)

NEWRH1 =T
T
Group 9. Properties

PRESSO0 =1.01325E+05 ;TEMPO =273.
RHO1 = GRND6

RHO1A =16. ;RHO1B =29.

RHO1C =28.

ENUL =1.544E-05

CP1 =GRND10

CP1A =1500. ;CP1B =1500.

CP1C =1500. ;CP1D =0.

TMP1 = GRND7

TMP2A =0.054825 ;TMP2B =4.9E+07
TMP2C =0.

DVO1DT =3.41E-03
PRNDTL(H1)=-0.0258

PRT(KE)=0.75 ;PRT(EP)=1.15

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkkhkkkhkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkk

Group 10.Inter-Phase Transfer Processes
Tk ko ok ok ok ko ko ko ok ok ok ok ko ook
Group 11.Initialise Var/Porosity Fields
FIINIT(P1)=0. ;FIINIT(U1)=2.
FINIT(V1)=2. ;FIINIT(EPOR)=1.
FIINIT(VPOR)=L1. ;FIINIT(PRPS)=-1.
FIINIT(HPOR)=1. ;FIINIT(NPOR)=L1.
No PATCHes used for this Group

INIADD = F

kkkkkkkkkkkkkhkhkkhkkkkhkkkkkkkhhhhhkhkhhkhkkkkkkkhhkhhkhkhkhkhkkkkkkkkx

Group 12. Convection and diffusion adjustments
No PATCHes used for this Group
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kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkhkkhkkkhkkkkkhkkhkkkkkhkkhkkkkkkkk

Group 13. Boundary & Special Sources

PATCH(CHSO, VOLUME, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 1, 1)

PATCH(MICROMIX, PHASEM, 1, 40, 1, 20,1, 1,1, 1)

XCYCLE=T
WALLA =4.5E-05 ;WALLB =0.
EGWF =T

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkk

Group 14. Downstream Pressure For PARAB
T
Group 15. Terminate Sweeps

LSWEEP = 5000

RESFAC =1.0E-03

Tk ko ko ok ok ko ke ok ek ko ek ok ek
Group 16. Terminate Iterations

LITER(P1)=200

Tk ko ok ko ok ok ek ko ek ook ek
Group 17. Relaxation

RELAX(P1 ,LINRLX,1.)

RELAX(KE ,LINRLX,0.5)

RELAX(EP ,LINRLX,0.5)

RELAX(F1 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F2 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F3 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F4 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F5 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F6 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F7 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F8 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F9 ,LINRLX,0.5)

RELAX(F10 ,LINRLX,0.5)



RELAX(F11 ,LINRLX,0.5)
RELAX(MIXF,FALSDT,0.7)

KELIN =3

Tk ko kA ok kA sk kA sk ek sk ok
Group 18. Limits

VARMAX(P1)=1.0E+08 ;VARMIN(P1)=0.
VARMAX(U1)=30. ;VARMIN(U1)=-30.
VARMAX(V1)=30. ;VARMIN(V1)=-30.
VARMAX(H1)=1.0E+10 ;VARMIN(H1)=0.
VARMAX(F1)=1. ;VARMIN(F1)=0.
VARMAX(F2)=1. ;VARMIN(F2)=0.
VARMAX(F3)=1. ;VARMIN(F3)=0.
VARMAX(F4)=1. ;VARMIN(F4)=0.
VARMAX(F5)=1. ;VARMIN(F5)=0.
VARMAX(F6)=1. ;VARMIN(F6)=0.
VARMAX(F7)=1. ;VARMIN(F7)=0.
VARMAX(F8)=1. ;VARMIN(F8)=0.
VARMAX(F9)=1. ;VARMIN(F9)=0.
VARMAX(F10)=1. ;VARMIN(F10)=0.
VARMAX(F11)=1. ;VARMIN(F11)=0.
VARMAX(FUEL)=1. ;VARMIN(FUEL)=0.
VARMAX(TMP1)=373. ;VARMIN(TMP1)=-73.
VARMAX(PROD)=1. ;VARMIN(PROD)=0.
VARMAX(OXID)=1. ;VARMIN(OXID)=0.
VARMAX(MIXF)=1. ;VARMIN(MIXF)=0.
-
Group 19. EARTH Calls To GROUND Station
GENK =T

CONWIZ=T

IENUTA =2
SPEDAT(SET,MFM,MFMMOD,C,SCRS)
SPEDAT(SET,MFM,NFLUIDS,I,11)
SPEDAT(SET,MFM,NFLR,1,11)
SPEDAT(SET,MFM,NFLF,1,1)
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SPEDAT(SET,MFM,CONREA,R,10.)
SPEDAT(SET,MFM,CONMIX,R,10.)
SPEDAT(SET,MFM,RATEXP,R,5.)
SPEDAT(SET,MFM,HIGHF,R,1.)
SPEDAT(SET,MFM,LOWF,R,0.)
SPEDAT(SET,KECONST,C1E,R,1.44)
SPEDAT(SET,KECONST,C2E,R,1.92)
SPEDAT(SET,MAXINC,P1,R,1.0E+04)
SPEDAT(SET,MAXINC,U1,R,1.)
SPEDAT(SET,MAXINC,V1,R,1.)
SPEDAT(SET,MAXINC,H1,R,1.0E+05)
SPEDAT(SET,MAXINC,MIXF,R,0.1)
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Group 20. Preliminary Printout

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkhkkhkkkkhkkhkkkkkkkkkkkkkkkx

Group 21. Print-out of Variables
Tk ko ko ok ok ko ke ok ek ko ek ok ek
Group 22. Monitor Print-Out
IXMON =12 ;IYMON =10 ;IZMON =1
NPRMON = 100000
NPRMNT =1
TSTSWP =-1
R
Group 23.Field Print-Out & Plot Control
NPRINT = 100000
ISWPRF =1 ;ISWPRL = 100000
No PATCHes used for this Group

kkhkkkkkkkkkkkhkhhkhkhkkkkkkhkkkhhhhhkhhhkhkkkkkkkhkkhhkhkhkhkhhkkkkkkkx

Group 24. Dumps For Restarts

GVIEW(P,0.229659,-0.050478,0.971961)
GVIEW(UP,-0.028565,0.997874,0.058573)

>DOM, SIZE, 1.000000E+00, 2.000000E-01, 1.000000E-04
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>DOM, MONIT,  1.978743E-01, 9.500001E-02, 5.000000E-05
>DOM, SCALE,  1.000000E+00, 1.000000E-+00, 1.000000E+00
>DOM, INCREMENT, 1.000000E-02, 1.000000E-02, 1.000000E-02
> GRID, AUTO, FTT

>GRID, RSET X 1, 40, 1.300000E+00

>GRID, RSET Y 1, 10, 1.000000E+00

>GRID, RSET Y 2, 10, 1.000000E+00

>GRID, RSET Z 1, 1, 1.000000E+00

>DOM, INI_AMB, YES

>DOM, INI_BUOY, YES

>0BJ, NAME, 11

>0BJ, POSITION, 0.000000E+00, 0.000000E+00, 0.000000E+00
>0BJ, SIZE, 0.000000E+00, 1.000000E-01, TO_END
>0BJ, DOMCLIP, NO

>0BJ, GEOMETRY, cube3t

>0BJ, TYPE, INLET

>0BJ, PRESSURE, P_AMBIENT

>0BJ, VELOCITY, 0.1,0.1,0.

>0BJ, TEMPERATURE, T_AMBIENT

>0BJ, INLET_F11, 1.

>0BJ, INLET_MIXF, 1.

>0BJ, TURB-INTENS, 5.

>0BJ, NAME, 12

>0BJ, POSITION, 0.000000E+00, 1.000000E-01, 0.000000E+00
>0BJ, SIZE, 0.000000E+00, 1.000000E-01, TO_END

>0BJ, DOMCLIP, NO

>0BJ, GEOMETRY, cube3t

>0BJ, TYPE, INLET

>0BJ, PRESSURE, P_AMBIENT

>0BJ, VELOCITY, 0.2,-0.3,0.

>0BJ, TEMPERATURE, T_AMBIENT

>0BJ, INLET_F1, 1.
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>0BJ, TURB-INTENS, 5.

>0BJ, NAME, O1
>O0BJ, POSITION, AT _END, 0.000000E+00, 0.000000E+00
>0BJ, SIZE, 0.000000E+00, TO_END, TO_END
>0BJ, DOMCLIP, NO
>0BJ, GEOMETRY, cubel2t
>0BJ, TYPE, OUTLET
>0BJ, PRESSURE, P_AMBIENT
>0BJ, TEMPERATURE, T_AMBIENT
> 0BJ, COEFFICIENT, 1000.
>0BJ, TURBULENCE, SAME , SAME
STOP
</strong></pre></body></html>



