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RESUMO: A pirlise vem se destacando na
produgdo de biogas, bio-6leo e biocarvao.
Portanto, é de fundamental importancia
possuir modelos matematicos capazes de
representar seus fenébmenos, de modo a
possibilitar a otimizacdo dos processos.
Neste contexto, o presente estudo teve
como objetivo simular o comportamento
da pir6lise em um reator de leito fluidizado.
Para tanto, empregou-se uma abordagem
Euleriana-Lagrangeana em fluidodindmica
computacional (CFD) para descrever o
comportamento e a interagdo das fases.
Resolveu-se as equagdes de massa,
quantidade de movimento, energia e
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espécie quimica acoplada com o modelo
de particula DPM. Adotou-se um modelo
multicomponente e multiestadgio para
descrever a cinética da pirdlise em
dois tipos diferentes de biomassa. Os
resultados numéricos obtidos mostraram
uma discrepancia de 3,4% no estudo
da reacdo de pirdlise para a celulose
pura e 1,66% para o bagaco de cana-de-
acucar, quando comparado com os dados
experimentais relatados na literatura.
Portanto, conclui-se que o modelo proposto
conseguiu representar de forma satisfatéria
0 comportamento da pirélise de mais de um
tipo de biomassa, o que nos permite realizar
estudos de otimizacdo nos parametros
operacionais e geométricos em reatores.
PALAVRAS-CHAVE: CFD, Cana-de-
acUcar, Celulose, OpenFoam

MODELING AND SIMULATION OF
BIOMASS PYROLYSIS IN FLUIDIZED
BED REACTOR

ABSTRACT: Pyrolysis has been gaining
prominence in the production of biogas, bio-
oil,and biochar. Therefore, itis of fundamental
importance to possess mathematical models
capable of representing its phenomena, to
enable process optimization. In this context,
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the present study aimed to simulate the behavior of pyrolysis in a fluidized bed reactor.
To do so, an Eulerian-Lagrangian approach in computational fluid dynamics (CFD) was
employed to describe the behavior and interaction of the phases. The equations of mass,
momentum, energy, and chemical species coupled with the DPM particle model were solved.
A multicomponent and multi-stage model was adopted to describe the kinetics of pyrolysis in
two different types of biomasses. The numerical results obtained showed a discrepancy of
3.4% in the study of pyrolysis reaction for pure cellulose and 1.66% for sugarcane bagasse
when compared to experimental data reported in the literature. Therefore, it is concluded that
the proposed model was able to satisfactorily represent the behavior of pyrolysis of more
than one type of biomass, allowing for optimization studies in operational and geometric
parameters in reactors.

KEYWORDS: CFD, Sugarcane, Cellulose, OpenFoam

INTRODUCAO

Existem diversos processos para converter biomassa em biocombustiveis. Entre
0s principais, a pirélise se destaca como um dos mais favoraveis para a producéo de bio-
6leo, gerando uma fase gasosa (biogas) e uma fase sélida (biocarvdao) como subprodutos
(CLISSOLD et al., 2020; MIRANDA et al., 2021). Neste processo, a biomassa € degradada
termicamente em uma atmosfera inerte (na auséncia de oxigénio) e em temperaturas
moderadas. Essa decomposic¢édo pode durar de alguns segundos a varias horas (CLISSOLD
et al., 2020).

Durante o processo de pirblise, ocorre a quebra das longas e complexas cadeias
de hidrocarbonetos em moléculas menores e mais simples, gerando seus produtos. As
variaveis que mudam de um processo de pir6lise para outro sdo a taxa de aquecimento
da biomassa, influenciada pelo tipo de biomassa e temperatura utilizada, e o tempo de
residéncia da biomassa no reator, manipulado através da vazao do gas inerte e do tamanho
das particulas. BENEVIDES (2015) afirma que podemos classificar a pir6lise como lenta
(ou carbonizagéo), rapida e flash com base na taxa de aquecimento.

Apirélise lenta é caracterizada porlongos tempos de residéncia, taxas de aquecimento
da biomassa em torno de 2 °C/s e temperaturas de operagéo mais baixas (inferiores a 500
°C) do que a pirdlise rapida. Neste processo, a formagéo de biochar é favorecida, tornando-
se 0 principal produto da reacdo (BRIDGWATER 2012; BROWNSORT 2009; BATISTA
JUNIOR 2017). Por outro lado, a pirélise rapida ocorre em altas temperaturas (cerca de
500 °C) com uma taxa de aquecimento na faixa de 10 a 100 °C/s e tempos de residéncia
muito curtos, entre 0,5 e 5 segundos (BROWNSORT 2009). De acordo com BRIDGWATER
(2012), o principal produto neste tipo de pirélise € o bio-6leo, com um rendimento de cerca
de 50-75%, dependendo da composi¢do da biomassa. No entanto, aumentar o tempo de
residéncia do bio-6leo no reator pode favorecer a formagéo do biogas através de reagdes
secundarias.
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O desenvolvimento de modelos computacionais contribui para a otimizacdo do
processo e o desenvolvimento de novos reatores de pirdlise, pois permitem analisar e
encontrar os melhores parametros operacionais e as melhores configuracdes geométricas do
equipamento. Diante disso, muitos estudos utilizam a Fluidodinamica Computacional (CFD)
para modelar a pir6lise de biomassa em reatores. Alguns pesquisadores, como PAPADIKIS
et al. (2009%; 2009°) e FERREIRA et al. (2023) utilizaram o design experimental para analisar
0 impacto da temperatura, velocidade e didmetro da particula na converséo da reagcéo de
pirélise da madeira usando um modelo cinético semi-global de duas etapas. HU et al. (2019)
utilizaram CFD-DEM para modelar reagdes de pirdlise rapida e investigaram os efeitos da
contragao e da velocidade superficial do gas. PARK E CHOI (2019) estudaram a influéncia da
temperatura de reacéo e velocidade do gas na hidrodinamica, transferéncia de calor e reagdes
de pir6lise. Enquanto isso, YANG et al. (2021) utilizaram o método MP-PIC de abordagem
Euler-Lagrange para modelar um reator de leito fluidizado borbulhante tridimensional com o
objetivo de estudar a dindmica fisica e térmica das bolhas em altas temperaturas.

Aluz do exposto, o presente trabalho tem como objetivo propor um modelo matematico
capaz de representar o comportamento reacional da pirélise. Para tanto, implementou-se
no OpenFOAM um modelo euleriano-lagrageano e comparou os resultados com dados de

literatura para biomassas formadas por bagaco da cana-de-agucar e da celulose pura.

MODELAGEM MATEMATICA

Para modelar a fase gasosa em um escoamento reativo gas-sélido € necessario
considerar quatro equacgdes: a equacdo de continuidade, a equacéo de quantidade de
movimento, a equacdo de energia e a equacao de espécies quimicas. Ja para modelar
o comportamento da particula, o presente trabalho utilizou a metodologia do Modelo de
Particulas Discretas (DPM). Esse descreve o movimento e as interagdes das particulas. O
modelo de esfera macia foi integrado ao DPM para representar as colisdes entre particulas
e colisdes entre particulas e paredes. As equacdes que modelam ambas as fases seréo
apresentadas abaixo.

Fase gasosa

A equacao de continuidade da fase gasosa pode ser formulada como:

9(agpg)

FTamRS V- (agpgly) = Srhg (1)

onde ag, Py € Uy sdo, respectivamente, a fracdo volumétrica, a densidade e a
velocidade. dm_ representa a taxa de consumo ou geragéo de massa causada pela
interacéo entre a fase gasosa e a fase particulada.
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A equacao de quantidade de movimento da fase gasosa pode ser escrita por:

a(agpg“g)

TV (agpggly) = —0gVpg + pg0e8 + V - (agTg) + Fes 2)

Onde p, e g sao, respectivamente, a pressao do gas e os termos de aceleracao
gravitacional, o termo T, representa o tensor de tenséo calculado por:

2
Tg = Gu + u) (Vu+ (VW) == (u + ) (V- wI @)

onde p, e y, s&0 a viscosidade laminar e turbulenta, respectivamente. O termo F  na
Equacéo 2 representa a troca de momentum entre as fases sélida e a fase gasosa.

A equacdo de energia da fase gasosa em termos da entalpia pode ser escrita da
seguinte forma:

d(agpghy)
—gatg 2+ V- (agngugh)
dp .
= 0 (E)_tg +ug- Vpg> -V (agq) +Qp + Qgs + Qgw — AHrg + Qraa (4)

onde hg e AHrg sao, respectivamente, a entalpia e o calor da reacao quimica. hg é
calculado pela adigéo da entalpia de cada espécie envolvida:

Nk Nk Tg
hy= ) hivk ="k ( f ckdT + Ah{g) )
k=1 k=1 To
onde N, é o nimero de espécies quimicas presentes na fase gasosa. T, T, Cs e Ahg

séo, respectivamente, a temperatura de referéncia, a temperatura da fase gasosa, o calor
especifico da espécie k e o calor dareagéo. Q e Q , da Equagao 4 representam os termos
de transferéncia de calor entre gas-solido e gas-parede, respectivamente. A transferéncia
de calor convectivo entre a parede e a fase gasosa (Q_ ) € calculada por:

gw

Q. =h A (T.-T

v = Naw g Ul ™ g (6)

onde T e Agw sao, respectivamente, a temperatura e a area superficial da parede.
Qp é a difuséo entalpica calculada por:

Ny
Q= Z v (aghlépsD{(f.gVYg) @)
k=1

O fluxo de calor g é calculado por:

q=,VT, ®)
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onde o termo A, é a condutividade térmica da fase gasosa. O termo Q_  na Equagao
4 representa a troca de calor entre a fase gasosa e a fase soélida.
A equacdo de transporte das espécies gasosas pode ser formulada como:

9(agPgYy)

ot +V: (agpgung) = V(agpng VYé() + mlrfeact,g + mlrfeac't,gs (9)

if,g
Esta equacdo é resolvida com base na espécie quimica k, e cada elemento
computacional é somado para obter a mudancga de espécies na mistura gasosa. D};g éa

difusividade de massa turbulenta e rh‘r‘eamg modela as reagdes quimicas da fase gasosa para

cada espécie quimica. Este termo é calculado por:

M. = G,

react,g i

(10)

onde k, e C, sdo respectivamente a constante de taxa de reagéo e a concentragéo
do componente i. A constante de taxa de reacéo sera detalhada na secéo 2.4. O termo
rhfeactgs na Equacéo 9 representa a taxa de consumo ou geracédo da espécie k causada pela

interacdo entre a fase gasosa e a fase particulada.

Fase solida

A movimentacg&o da particula i de massa m, e volume V, em um sistema ¢ calculada

de acordo com a segunda lei do movimento de Newton, dada por:

dug; d?g; _
m; ::l = miFE' = (5 5V 4+ £ (11)

Onde u_, é avelocidade, & é a posi¢éo da particulai, fo° representa as forgas atuantes
nas particulas devido a interagéo com fluidos, f9* & a forga gravitacional na particulai e f**
€ o termo de colisdo particula-parede.
O momento angular de uma dada particula i € calculado por:
dwi
[— = M5 (12)
dt i
onde Mg é o torque causado pelo efeito fluido-particula. I, € o momento de inércia,
. L. . . 2
que para uma particula esférica de raio r, é calculado por I; = gmirf.
Cada particula assume ter uma temperatura uniforme, e assim a conservagéo de

energia da particula i em um sistema é calculada por:
dT;
micp,id_t] = Qgs + Qraq + AHps (13)

onde c, e T, séo a capacidade térmica e a temperatura da particula i, Qgs € o calor
liquido pela interacé@o entre a fase gasosa e a fase de particulas, calculado por:
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A Nui
Qgs = gd Ai(Tg -Ts) (14)
P

onde dp e A, séo o diametro e a area superficial da particula. Nu, € o nimero de
Nusselt da particula calculado por:

Ny; = 2 + 0.6Rey° P33 (15)

OndeP e Rep s&0 os numeros de Prandtl e Reynolds da particula, respectivamente.
AH__ é o calor de reagéo da fase solida, e Q,, € o efeito da radiag&o na particula, calculado
por:

Qrag = 0&sAg (Ttl)},local - Ts4) (16)

onde o e €_ sé&o a constante de Stefan-Boltzmann e a emissividade da particula.
A Equacéo 17 calcula a massa de cada particula i em um sistema:

dm;
i . 17
pm E o (17)

Q, representa o termo fonte de massa que pode aumentar ou diminuir devido a
reacao quimica da fase sélida.
A Equacao 18 calcula a composigéo de cada particula i presente em um sistema:

d(m;Yj) 2 :
—_— . 1
dt Q‘l,k ( 8)

Q,, representa o termo fonte das espécies quimicas presentes nas particulas que
podem aumentar ou diminuir devido a uma reag¢@o quimica.

Interacao gas-particula

O modelo de arrasto desempenha um papel essencial na caracterizagdo de um
sistema gas-particula ao quantificar a transferéncia de quantidade de movimento entre
as fases. Esse modelo é de fundamental importancia para entender a complexa dindmica
destes sistemas. A forca de arrasto de uma Unica particula i é calculado da seguinte forma:

FE75 = £ = 1V;lD;g (ug — us;) (19)

O modelo de arrasto de Gidaspow € uma abordagem amplamente utilizada para
modelagem gés-solido. Ele combina a correlacdo de Ergun, adequada para sistemas
densos (ERGUN E ORNING, 1949), com a correlacdao de Wen-Yu, utilizada para sistemas
diluidos (YANG et al., 2021). Isso o torna apropriado para uma ampla gama de regimes de
fluxo gas-soélido. O modelo de Gidaspow é escrito da seguinte forma:
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150(1 — ag)?pg N 1.75p4(1 — ag) lug — ug;|

,0, < 0.8
Dp = ggd% (1 )i |dp g (20)
o — 0y )|uy — Uy
7 gPe dg E Cpog?®S,ag > 0.8
p
onde
ﬁ(1 + 0.15Re?687) Re, < 1000
Cp = {Reg ' s TS (21)
0.44,Reg = 1000
A forca gravitacional atuando na particula é dada por:
figrav — g(pg - pS) (22)

Pg

onde p, € a densidade da particula i e g € a aceleragéo da gravidade.

Cinética

O processo de pirdlise rapida de biomassa em reatores envolve numerosas reag¢des
elementares (BASHIR et al., 2021; FOONG et al., 2020), o que resulta na formacao de varios
produtos quimicos, como compostos de &cidos organicos, cetonas e fendis. Compostos
gasosos, como CH4, CO2, CO, H2 e outros hidrocarbonetos de gas de sintese, também
séo detectados (MADUSKAR et al., 2018). No entanto, devido a complexidade das reagbes
quimicas envolvidas, a cinética detalhada da reacéo e os mecanismos fundamentais de
decomposicao ainda estdo sob pesquisa, e as informagdes sobre as espécies intermediarias
ainda nao sao completamente compreendidas (YANG et al., 2021).

Nas simulagcbes de CFD, as rea¢des quimicas que ocorrem durante a pirélise sao
tipicamente simplificadas em um conjunto de reacdes principais que podem capturar
efetivamente o comportamento geral do processo. Esquemas de devolatilizagdo global
obtidos a partir de experimentos de analise termogravimétrica (TGA) séo frequentemente
usados para obter esses modelos cinéticos, permitindo estudos de simulagéo réapida de
pir6lise de biomassa (XIONG et al., 2014).

A Figura 1 apresenta a cinética multicomponente e multiestdgio usada neste
trabalho. Esse mecanismo foi proposto por KOUFOPANOS et al. (1989), DI BLASI (1994),
WARD E BRASLAW (1985) e MILLER E BELLAN (1997) e ja foi estudada anteriormente,
no qual foram obtidos resultados satisfatorios (PARK et al., 2019; CLISSOLD et al., 2020).
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Biogas (g)

v

Vapor de Bio-Oleo (g)

Componente dos Materiais (s) v, Material Ativado (s)

(Celulose, Hemicelulose, Lignina) (CEIL”USEL;G,—:EE}CEIUIDSE’
1 Y Biocarvéo (s) + (1-Y) Biogas (g)
3

Figura 1 - Mecanismo de reagdo multicomponente e multiestagio.

Este modelo correlaciona a taxa de pirdlise da biomassa com sua composicao,

conforme mostrado abaixo:

Biomassa = Y,Celulose + Y,Hemicelulose + Y Lignina (23)

Neste modelo, a taxa de reacdo da biomassa € considerada a soma das taxas
de reacdo de seus principais componentes: celulose, hemicelulose e lignina. Portanto, o
peso de cada componente contribui para a formagcédo da biomassa virgem (XUE et al.,
2012). Essa suposicao considera que as interagbes potenciais entre os componentes da
biomassa tém um efeito negligenciavel no decorrer da pir6lise. Assim, qualquer matéria-
prima de biomassa pode ser modelada com base no conhecimento inicial da composicéo
de celulose, hemicelulose e lignina.

Conforme mostrado na Figura 1, os produtos sédo agrupados em biocarvao, biogas
e bio-6leo. Y representa a taxa de formacédo para o componente de biocarvao. A lei de
Arrhenius é usada para calcular a taxa da reacao quimica e pode ser formulada da seguinte
forma:

b =00 () (24

onde R é a constante universal dos gases, 6, € o fator pré-exponencial e E, é a

energia de ativacdo. A Tabela 1 detalha os parametros cinéticos da reacao.
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Componentes Reacéo Y of ¢, 6,[s] E, [J/mol] AH _[J/kg]
v, - 2.80 x 10" 2.424 x 10° 0
Celulose® Y., - 3.28 x 10" 1.965 x 10° 2.55x 10°
Y., (y,) 0.35 1.30 x 10" 1.505 x 10° -2.55x10°
I/ - 2.10x 10" 1.867 x 10° 0
Hemicelulose?® 7% - 8.75x 10" 2.024 x 10° 2.55x 10°
Y, (y,) 0.60 2.60 x 10" 1.457 x 10° -2.55x10°
v, - 9.60 x 108 1.076 x 10° 0
Lignina® Y, - 1.50 x 10° 1.438 x 10° 2.55x 10°
W, (y) 0.75 7.70 cx 108 1.114 x 10° -2.55x10°
Bio-6leo!?” ¢, - 4.28 x 10° 1.080 x 10° -4.2x10*

Tabela 1 - Arrhenius parameters for the multicomponent scheme.

De acordo com DI BLASI (1994), KOUFOPANOS et al. (1991) e CURTIS E MILLER
(1988), as entalpias das reagdes foram obtidas a partir de medidas realizadas apenas para
a celulose; no entanto, esses valores também sdo usados para o calculo da hemicelulose
e da lignina. DI BLASI (1994) afirma que a primeira reacéo (y,) da biomassa virgem
para os componentes ativos tem uma liberagdo de calor muito pequena, que pode ser
negligenciada. KOUFOPANOS et al. (1991) relatam que a reacdo de formacéo de alcatrao
(,) endotérmica. Tanto a formagéo de carvéo quanto de gas (y,) quanto a craqueamento

secundario do vapor de bio-6leo (¢,) sdo exotérmicos.

CONSIDERACOES PARA A SIMULACAO

O presente trabalho foi baseado em um estudo conduzido por XUE et al. (2012)
e SUTTIBAK (2017), que investigaram experimentalmente a pirdlise de celulose pura e
bagaco de cana-de-acicar em um reator fluidizado borbulhante, respectivamente. Para
acelerar as simulagées sem comprometer a qualidade dos resultados, o leito de particulas
foi simplificado e o modelo de particula Unica foi adotado, conforme realizado por
FERREIRA et al. (2023) e PAPADIKIS et al. (2009°). Esses estudos demonstraram que
essa abordagem de modelagem fornece uma estimativa razoavel do progresso da reacéao
de pirdlise, produzindo conversdes precisas e rendimentos de produtos se as condigbes
de contorno forem ajustadas para o modelo usado. Além disso, a geometria proposta por
XUE et al. (2012) e SUTTIBAK (2017) foi simplificada para um formato pseudo-2D com
uma espessura de 7 mm. Essa simplificacéo foi baseada no trabalho de LI et al. (2012),
que concluiu que a espessura do reator fluidizado deve ser pelo menos 12,3 vezes o
tamanho da particula para negligenciar o efeito da parede e garantir que nao influencie no
comportamento das particulas. Essa consideragéo foi validada por HU et al. (2019), XUE et
al. (2012) e FERREIRA et al. (2023).
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A precisdo das simulagbes de CFD ¢ influenciada pelo numero de elementos
da malha computacional. Um maior niUmero de elementos leva a uma melhor preciséo,
mas também aumenta os custos computacionais e o tempo de calculo (VERSTEEG E
MALALASEKERA, 2007). Em simulac6es de CFD que utilizam a abordagem Euleriana-
Lagrangeana resolvida pelo método DPM, o tamanho do elemento da malha deve considerar
o tamanho da particula, em que ela deve ser pequena o suficiente para obter uma boa
precisao e grande o suficiente para garantir uma variagdo temporal e espacial adequada
das fragbes de particulas solidas (HU et al., 2019). Diante disso, é recomendavel seguir
as sugestdes de estudos anteriores ao determinar os tamanhos adequados de malha e
particula (HU et al., 2019).

No trabalho realizado por BOYCE et al. (2015), recomendou-se uma razéo (S /
dp) entre 3 e 4 para obter o melhor resultado entre dados experimentais e resultados
numéricos em problemas de leito fluidizado. Assim, no presente estudo, seguimos essas
recomendacgbes e adotamos uma razéo (SC/dp) de 3. Consequentemente, criamos uma
malha computacional de 20x4x176 elementos nas direcdes X, y e z. A Figura 2 apresenta o
dominio estudado e o resultado da malha computacional usadas neste trabalho.

Os modelos estudados neste trabalho foram implementados no OpenFOAM-v2012, um
programa gratuito e de codigo aberto. Aproveitando-se dessa caracteristica, modificou-se o
solver reactingParcelFoam, que € usado para resolver problemas transientes com escoamento
compressivel, turbulento, com reagdo quimica, com particula multifasica e modelos de fiime
de superficie, adicionando em seu cédigo o modelo DPM, de modo a considerar os efeitos
da frag8o volumétrica das particulas na fase continua, além de inserir as colisbes entre as
particulas e entre as particulas paredes. Além disso, submodelos com a cinética de reagéo de
pir6lise heterogénea foram implementados no cédigo-fonte do software.

Saida
38,1 mm -—

342,9 mm
325,95 mm

Entrada

da
Biomass\
7.3 mm
14 Entrada
\ \ doN,

Figura 2 - Geometria e malha do leito fluidizado.

Engenharias em perspectiva: Ciéncia, tecnologia e inovagéo 2 Capitulo 9

116



O presente estudo realizou duas simulagbes, cada uma com uma particula de
biomassa diferente: celulose pura e bagaco de cana-de-aglcar. As composi¢des de cada

biomassa estao apresentadas na Tabela 2.

Celulose Pura* Cana-de-Aglcar™*
Celulose 1.0 0.43
Hemicellulose 0.0 0.34
Lignina 0.0 0.23

*XUE et al. (2012), **SUTTIBAK (2017)

Tabela 2. Composicéo das biomassas estudadas.

Nas simulagdes, uma Unica particula de biomassa foi considerada e inserida
no centro do reator, a uma altura de 0,01905 m, com uma velocidade de 0 m/s e uma
temperatura de 303 K. O fluxo de entrada consistia apenas de nitrogénio, que entrava pela
base do reator a uma temperatura de 773 K e uma velocidade fixa. O valor da velocidade
foi ajustado para cada cenario com base no tempo de residéncia da fase gasosa obtido a
partir dos experimentos relatados por XUE et al. (2012) (0,18m/s) e SUTTIBAK (2017) (0,21
m/s). A saida do reator foi definida a presséo atmosférica (101325 Pa), e as paredes foram
assumidas como nao deslizantes e adiabaticas. Inicialmente, o reator estava preenchido
por N, estagnado a uma temperatura de 303 K.

A particula possui uma condutividade térmica e calor especifico calculados
proporcionalmente com base na fracdo de massa sélida (celulose, hemicelulose, lignina
e carvao). Quando a biomassa é aquecida, ela passa por um processo chamado pirdlise,
que é a quebra de seus componentes em celulose ativa, hemicelulose ativa e lignina ativa.
Esses compostos entéo produzem biocarvéo, bio-6leo e biogas. As propriedades do N,
dos gases de pirdlise e da biomassa podem ser encontradas na Tabela 3.

p [kg/m3] dp y [Pa s] A [W/mK] Cp [J/kgK]
Celulose Pura* 400 5e-5 - 0,3 2300
Cana-de-agucar** 120 5e-4 - 0,1 2468
Biocarvao* 2333 - - 0,1 1100
N, Gas ideal - 3e-5 3.58e-2 1121
Biogas™ Gés ideal - 3e-5 2.577e-2 2500
Bio-6leo* Gas ideal - 3e-5 2.577e-2 1100

*YANG et al. (2021), **Almeida (2008)

Tabela 3. Pardmetros da simulacéo.
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Para completar cada simulagdo, um tempo fisico de 10 segundos foi simulado
usando um passo de tempo variavel e um nimero de Courant fixo de 0,5. As simulagdes
foram conduzidas em um computador equipado com um processador Intel Core i9-12900k
e 32 GB de RAM, utilizando quatro nlcleos de processamento. O processo todo levou
aproximadamente 4 horas para ser concluido.

RESULTADOS

A velocidade do nitrogénio foi ajustada de modo que o tempo de residéncia da fase
gasosa fosse igual ao de um reator contendo um leito de particulas inertes. Para esse fim,
0 estudo conduzido por XUE et al. (2012) foi usado como referéncia, e uma velocidade
de 0,18 m/s foi obtida. Posteriormente, foi simulada a pir6lise de uma Unica particula de
celulose pura. O resultado das reagdes para a formacao de bio-6leo, biogés, biocarvao
e biomassa nao reagida é apresentado na Figura 3. Ela também inclui os resultados do
trabalho experimental de XUE et al. (2012) e as simulacdes realizadas por XUE et al.
(2012) e YANG et al. (2021).

100 T T
Presente Trabalho =

Xue et al. (2012), Exp
Xue et al. (2012), Sim  E——
Yang et al. (2021), Sim —=2
80

60

40

Com .

YBimOleo YBiogés YBiocarvﬁo YEiomassa

Rendimento [%]

Figura 3 - Comportamento do rendimento da reacéo de pirdlise da celulose pura.

Ao comparar os resultados obtidos da simulacdo com os dados relatados na
literatura, observa-se que os rendimentos das reacdes para cada produto e para a
biomassa apresentaram boa concordancia. Os rendimentos de vapor de bio-6leo e de
biocarvao mostraram comportamentos quase idénticos aos rendimentos experimentais. Os
resultados na Tabela 4 permitem uma analise mais detalhada dos valores obtidos.
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Celulose Pura
Simulado XUE et al. (2012) XUE et al. (2012) YANG et al. (2021)
Exp. Sim Sim.
Y viosieo 82.50% 82.10% 82.20% 83.20%
Ybi%é‘_S 15.36% 12.40% 13.90% 14.90%
Y pocarvio 2.14% 2.20% 3.30% 2.70%
Y piomassa 0.00% 0.00% 0.50% 0.00%

Tabela 4 - Rendimento da reacéo de pir6lise da celulose pura.

Pode-se observar na Tabela 4 que os rendimentos de vapor de bio-6leo, biocarvao
e biomassa nao reagida foram praticamente os mesmos encontrados nos experimentos
conduzidos por XUE et al. (2012). O rendimento relativo do biogés apresentou uma diferenca
de quase 3% em relacdo aos dados experimentais e de 0,46% em relagédo ao valor relatado
por YANG et al. (2021). Ao somar as fragdes de massa dos dados experimentais, obtém-
se um valor de 96,7%, o0 que pode ser atribuido a erros experimentais ou imprecisées nas
medicdes. Se tais erros ocorreram no medidor de biogas, os resultados de rendimento
seriam muito préximos.

Para estudar o comportamento do modelo cinético multicomponente e multiestagio
em diferentes tipos de biomassa com fracdes variadas de celulose, hemicelulose e lignina,
foi realizada uma simulagcéo de pirdlise na biomassa de bagag¢o de cana-de-agUcar. Da
mesma forma que para a celulose pura, a velocidade de nitrogénio foi ajustada para que
o tempo de residéncia do gas corresponda ao tempo de residéncia de um reator contendo
um leito de particulas inerte. Portanto, os resultados de SUTTIBAK (2017) foram utilizados
para obter a velocidade média do gés dentro do reator. Assim, a condi¢cdo de contorno de
velocidade de entrada imposta foi ajustada para 0,21 m/s. Com base nisso, a simulagéo do
bagaco de cana-de-agucar foi realizada, e os resultados para os rendimentos de bio-6leo,
biogéas e biocarvao sdao mostrados na Figura 4.
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Figura 4 - Comportamento dos rendimentos da reacéo de pirdlise da cana-de-agucar.

Ap6s comparar os resultados da simulacdo de pirdlise de cana-de-agucar com o0s

dados existentes na literatura, torna-se evidente que os rendimentos obtidos na simulacao

estdo em bom acordo com os dados experimentais de SUTTIBAK (2017). Para analisar as

discrepancias nos resultados de forma mais quantitativa, foi construida a Tabela 5.

Ao analisar a Tabela 5, pode-se observar que os rendimentos de bio-6leo, biogas
e biocarvao estéo proximos aos dados experimentais obtidos por SUTTIBAK (2017). O
rendimento do vapor de bio-6leo apresentou uma diferenca de 0,27% em relacéo aos dados

experimentais, o rendimento de gas mostrou uma diferenca de 0,56%, e o rendimento de

carvao apresentou uma diferenca de 0,83%.

Simulado SUTTIBAK (2017)
oo 64.77% 64.50%
ogas 15.86% 15.30%
19.37% 20.20%

biocarvéo

Tabela 5 - Rendimento da reacéo de pirdlise da cana-de-agucar.

CONCLUSAO

Com base na simulagdo numérica, as seguintes conclusdes podem ser tiradas:

a. O modelo de transferéncia de massa, quantidade de movimento, energia e es-

pécie quimica acoplados com o modelo da fase discreta (DPM) em conjunto

com a cinética multicomponente e multiestagio conseguiram representar bem
0 comportamento da pirélise de diferentes tipos de biomassa em um leito fluidi-
zado. Os resultados foram confrontados e validados com dados experimentais

e de literatura.
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b. O modelo proposto por este trabalho possibilitara um maior entendimento dos
fendmenos envolvidos na pir6lise, permitira a realizacdo de estudos de otimi-
zacao dos parametros operacionais e uma avaliagao e melhorias dos reatores
existentes.
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