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RESUMO

Um reator UASB de pequena escala foi modelado para
avaliar seu comportamento hidrodinamico e comparar
simulagdes de CFD com resultados experimentais obtidos
em escala de laboratorio. As simulagdes foram realizadas
por meio do pacote Ansys® CFX™ e variou-se duas
vazdes: A) 26,68 e B) 4,0 l.d. O volume do reator foi de
1,5 litros, com volume util de 1,38 litros. Além das

simulagdes em CFD, foram realizados testes
hidrodinamicos com injecdo de tracador, tanto
experimental quanto virtualmente. Curvas de

distribuicdo de tempo de residéncia (DTR) foram obtidas
e o modelo de numero de tanques em série (NTIS) foi
utilizado para determinagdo do comportamento

hidrodindmico. Os valores NTIS calculados através de
simulagdes CFD foram 5,55 e 4,76, para vazdes A e B,
respectivamente. Para a andlise experimental, os valores
de NTIS foram 6,67 e 5,54, para vazoes A e B,
respectivamente. O teste U de Mann-Whitney foi
realizado para confirmar a similaridade entre simulagdes
de CFD e testes experimentais. Os resultados do teste U
de Mann-Whithey ndo mostraram diferencas
estatisticamente significativas entre as simulagdes de
CFD e os dados experimentais. Pode-se concluir que as
simulagdes CFD sdo validas e podem ser utilizadas para
analisar o comportamento hidrodinamico de reatores
UASB.

PALAVRAS-CHAVE: CFD, experimental, simulagdo, testes de injecdo de tracador

HYDRODYNAMIC STUDY OF SMALL-SCALE UASB REACTOR BY COMPUTATIONAL
FLUID DYNAMICS (CFD): SIMULATION AND VALIDATION

ABSTRACT

A small-scale UASB reactor was modeled in order to
evaluate its hydrodynamic behavior and compare CFD
simulations with experimental results obtained on a
laboratory scale. Simulations using Ansys® CFX™ were
carried out with two different flow rates: A) 26.68 and B)
4.0 1.d*. The reactor volume was 1.5 liters, with a useful
volume of 1.38 liters. In addition to the CFD simulations,
hydrodynamic tests with ftracer injection were
performed, both experimentally and in simulations.
Residence time distribution (DTR) curves were obtained
and the number of tanks-in-series (NTIS) model was used
for determination of hydrodynamic behavior. The NTIS

values calculated using CFD simulations were 5.55 and
4.76, for flow rates A and B, respectively. For the
experimental analysis, the NTIS values were 6.67 and
5.54, for A and B flow rates, respectively. The Mann-
Whitney U test was performed to confirm the similarity
between CFD simulations and experimental tests. The
results of the Mann-Whithey U test showed no
statistically significant differences between the CFD
simulations and experimental data. It can be concluded
that CFD simulations are valid and can be used to analyze
the hydrodynamic behavior of UASB reactors.

Keywords: CFD, experimental, simulagdo, testes de injecao de tragador.
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1 INTRODUCAO

Reatores Anaerdbios de Fluxo Ascendente (UASB) sdo reatores bioldgicos amplamente
utilizados no tratamento de dguas residuais, especialmente em climas quentes (Chernicharo et al.,
2015). Esta tecnologia pode ser utilizada para tratar dguas residuais industriais e domésticas e
proporciona: (i) menores custos de manutencdo e operacdo quando comparado aos sistemas
aerdbios; (ii) pronta formacdo de granulos densos e sua manutencdo na parte inferior devido a
hidrodindmica do reator (Bhatti et al., 2014; Rodriguez-Gémez et al., 2014; Chernicharo et al.,
2015); (iii) remocao efetiva de matéria organica aliada a producdo de biogas (Hinken et al., 2014;
Lu et al,, 2015); e (iv) baixa taxa de crescimento da biomassa, diminuindo a frequéncia das
descargas de biomassa (Daud et al., 2018).

O desempenho do UASB, em termos de remocdo de matéria organica e producdo de
energia, geralmente é determinado por dois fatores principais inter-relacionados: microbiolégicos
e hidrodinamicos (Ren et al., 2009). Em relacdo a hidrodinamica do reator, sabe-se que esta pode
ser influenciada pelas caracteristicas de mistura, presenca de zonas mortas, curtos-circuitos e
caminhos preferenciais, que normalmente ndo sdo consideradas na maioria dos modelos aplicados
para digestdo anaerdbia. Simulacdo em dinamica de fluidos computacional (CFD) (Passos et al.,
2014; Cruz et al., 2016) e testes experimentais de laboratdrio (técnicas de estimulo-resposta com
tracadores e modelos relacionados) (Fia et al., 2016) sdo métodos adequados para avaliar a
hidrodinamica do reator. Além disso, a CFD tem uma vantagem adicional, pois pode ser usada em
grande medida para substituir experimentos demorados e caros (Pourtousi et al., 2015).

Neste contexto, ainda falta uma compreensdo sistematica do comportamento
hidrodindmico de um UASB, baseada no entendimento completo dos padrdes de fluxo e sua
relacdo com o desempenho do reator. A distribuicdo do tempo de residéncia (DTR) pode ser uma
ferramenta util para atingir este objetivo. A DTR pode descrever com eficdcia o comportamento
hidraulico real e detectar anomalias em reatores biolégicos. A determinacdo da DTR é
relativamente simples e Levenspiel (1999) apresenta uma das referéncias tedricas mais conhecidas
sobre este assunto. Estudos anteriores sobre a hidrodindmica UASB mostraram que eles poderiam
ser bem descritos pelo modelo do nimero de tanques em série (NTIS) (Fia et al., 2016).

O presente estudo teve como objetivo compreender completamente o comportamento
hidrodindmico de um reator UASB de pequena escala através de simulacdo em CFD e ensaios
experimentais reais. As simulacdes e os experimentos foram realizadas considerando duas vazdes
diferentes e o método final foi validado por andlise estatistica.

2 METODOLOGIA

2.1 Aparato experimental

O reator UASB de pequena escala era feito de acrilico e continha alguns plasticos MBBR
(reator de biofilme de leito mdvel) para simular a manta de lodo (Figura 1). A dgua da torneira foi
aplicada como afluente por uma bomba doseadora (Grundfos, DDA). O reator possuia uma zona
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de deflexdo de 2,0 cm localizada imediatamente acima da entrada. A Tabela 1 contém informacgdes

sobre a estrutura do reator.

Tabela 1: Caracteristicas do UASB.

Pardmetro/Unidade

Valor

Altura (cm)

Diametro maior (cm)
Didmetro menor (cm)
Volume (L)

Volume efetivo (L)
Porosidade (-)

Rugosidade da parede (mm)

66
10
5
1,50
1,38
0,88
0,005

10 _

I outlet

60

bed

i inlet

Figura 1: Vista em perspectiva esquematica, real e virtual do reator UASB de pequena escala.

2.2 Procedimento experimental

O trabalho experimental foi realizado considerando duas vazoes diferentes: 26,68 (C1) e
4,01d?(C2). 0 tempo que um elemento fluido leva para passar através de um reator, desde sua
entrada até sua saida, é denominado tempo de detencdo hidraulica (TDH). O movimento do fluido
pode percorrer diversas rotas, permanecendo por diferentes momentos dentro do reator. Neste
estudo, os TDH tedricos para cada condicdo testada foram de 1h21min e 9h00min,
respectivamente. Esses TDHs foram calculados considerando o volume total do reator.
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Com base na deteccdo do tempo que cada elemento de fluido passa pelo reator, a curva de
distribuicdo do tempo de residéncia (DTR) foi alcancada injetando-se na corrente de entrada 5,0
mL de cloreto de sddio (NaCl) na concentracdo de 3,0 g I'* (tracador).

Este tipo de injecdo é chamado de “injecdo de pulso” e sua caracteristica principal é a
necessidade de um pequeno volume de tracador para realizar o experimento, comparado ao
volume total do reator. A concentracdo do tracador (C) foi medida continuamente na saida do
reator, juntamente com o tempo, e resultou em uma curva C, conforme expresso pela Equacao 1.
A concentracdo do tracador foi avaliada indiretamente pelo monitoramento de condutividade
elétrica (Vernier) e depois convertida para mg I'* de tracador.

Cpulse:f C.dt (1)
0

onde C é a concentracdo do tracador (mg I'1) e t é o tempo do experimento (min).

O TDH (HTR) médio foi estimado pelos dados adquiridos durante os testes experimentais
(Equacdo 2):

o _ /s mt.C.dt 2)
J, C.dt
Para ainjecdo de pulso, a funcdo DTR, denominada curva E, é definida pela Equacao 3:
C(t
E(t) = ooL (3)
J, C(o).dt
onde:

f E(t).dt = 1 (4)

0

Antes da aplicacdo do modelo NTIS e sua andlise integrada com os modelos Kinect, a funcdo
Ee (concentracdo adimensional) foi calculada (Equagdes 5 e 6), onde O é definido como o tempo
adimensional:

E, = HRT.E (5)
HRT
O numero de tanques em série foi calculado utilizando a Equacdo 7:
1
NTIS = = (7)
Og

onde é a variancia da distribuicdo adimensional do tempo de residéncia, dada na Equacao (8):

,_ O’ (8)

% = HRT?
O valor NTIS é um critério importante para julgar os padrdes de fluxo em um reator.
Normalmente, NTIS = 1 representa um sistema de fluxo completamente misto, porém NTIS = oo
indica uma unidade de fluxo tampdo. A integracdo de um balanco de massa dindmico em torno da
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cadeia de reatores gera o DTR do sistema. A concentracdo adimensional de um tragcador no NTIS é
dada pela Equacdo (9) (Levenspiel, 1999):

(NTIS Q)NTIS—'I
(NTIS - 1)!

—NTIS.e (9]

E, = NTIS.

2.3 Abordagem da Modelagem em CFD

O processo de modelagem CFD envolve diversas etapas essenciais: (i) construir uma
geometria tridimensional do reator (Figura 1); (ii) desenvolver uma malha utilizando elementos
finitos ou volumes finitos; (iii) realizar um teste de independéncia da rede para escolha da malha
ideal; (iv) definir condicdes de contorno, métodos de cdlculo e equacdes adicionais e, por fim, (v)
processar os resultados. Neste estudo o sistema utilizado foi o Ansys 14.0%. O pacote de softwares
inclui um criador de geometria (DesingModeler™), um mesher (Meshing™) e médulos de pré-
processamento, processamento e pds-processamento (CFX™),

O dominio de simulacdo foi representado por uma representacao geomeétrica, portanto foi
considerado apenas o volume ocupado pelo fluido no reator. Nas simulacdes em CFD, o volume de
fluido no reator é dividido em uma malha, que é composta por uma por¢do de volumes “menores”,
para os quais sao realizados os calculos de conservacdo de massa e momento. Em geral, quanto
mais refinada a resolucdo da malha, mais precisos serdo os resultados (Li, Yang e Dai, 2009).

Portanto, foram construidas duas malhas a fim de determinar a melhor (M1 e M2), em
termos de qualidade dos resultados e tempo de processamento da simulacdo. A diferenca entre
as duas malhas estd no refinamento da regido da manta. A primeira malha (M1) foi construida
utilizando uma configuracdo padrdo do software Meshing™ e a segunda (M2) refere-se ao
refinamento realizado apenas na manta. A simulacdo em CFD deve buscar independéncia dos
resultados em relacdo a densidade da malha adotada (Curi et al., 2017).

Uma série de testes é necessaria para garantir o refinamento da malha e também para
comparar os resultados caso o refinamento ndo altere os resultados. Todos os testes foram
realizados com as mesmas condicOes fisicas e de contorno. O ponto final principal do nivel de
refinamento da malha é a convergéncia da simulacdo.

Os softwares de CFD geralmente contém ferramentas que permitem o monitoramento dos
parametros de convergéncia. Por exemplo, o CFX-Solver™ permite ao usudrio visualizar o grau de
convergéncia de varios parametros, como a conservacdo de massa e momento através dos
critérios RMS P-Mass, RMS U-Mom, RMS V-Mom e RMS W-Mom.

Qutros parametros importantes sdo RMS e RMS, TurbKE e KO-TurbFreq, relacionados ao
modelo de turbuléncia k-w shear stress transport (SST), e o parametro Imbalance. Porém,
parametros adicionais podem ser utilizados no teste de independéncia de malha, como comparar
os resultados da simulacdo. Por exemplo, nesta investigacao, a curva DTR do reator para cada nivel
de refinamento da malha poderia ser utilizada como pardmetro no teste de independéncia de
malha.

As equacoes fundamentais utilizadas em simulactes de CFD, como conservacdo de massa,
momento e energia, que sdo a base do modelo de CFD, estdo disponiveis em varios livros didaticos
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(por exemplo, Fortuna, 2000). Além dessas equacdes fundamentais, outra foi adicionada ao
modelo para simular o teste do tracador (Equacdo 10) como resultado de uma injecdo de pulso do
tracador virtual no passo de tempo (1s).

Tracer = step((t — 1[s])/1[s]) + step((y[s] - )/1[s]) < B [kgs™"] (10
onde y é a duracgdo da injecdo (s) e B é a carga de tracador injetado (kg s!) no reator.

As malhas analisadas neste estudo eram compostas exclusivamente por tetraedros e
volumes nao estruturados. A independéncia da malha foi avaliada de duas maneiras:

] observacdo do parametro Imbalance (%) para as variaveis P-mass, U-Mom, V-Mom,
W-Mom e tracer, esta Ultima varidvel foi introduzida pelos autores. Nota: a simulacdo foi
considerada aceitdvel quando o Imbalance, para todas as varidveis monitoradas, ficou abaixo de
1%;

] analise estatistica da simulacdo da curva DTR em cada nivel de refinamento da
malha.

Para todo o dominio computacional, as propriedades da dgua foram definidas a 30°C
(massa especifica = 995,6 kg m3; massa molar = 18,02 g mol%; viscosidade dindmica = 0,798 x 103
N s m’; condutividade térmica = 0,6069 W m™*K™; capacidade calorifica especifica = 4172,7 J kg™
K1). A manta de lodo do reator UASB, conforme mencionado anteriormente, foi replicada com
plastico MBBR, resultando em porosidade de 0,88. Para simular este meio poroso foi configurado
no CFX-Pre um escoamento bifasico na regido da manta com mesmo valor de porosidade.

As condicdes de contorno para as simulacdes de CFD foram semelhantes as dos testes
experimentais, devido a necessidade de simular as condicdes reais. Todas as simulacdes foram
executadas sob condicdes transitdrias. Um Root Mean Square Error (RMS) de 107 foi definido como
critério de convergéncia para todas as varidveis. Além disso, a simulacdo em tempo total foi
escolhida como critério de conclusdo para duas condicdes testadas.

Os dados relativos as condicdes de contorno e simulacdes transitdrias sdo exibidos na
Tabela 2.

Tabela 2: Condi¢des de contorno e analise transitéria para as simulages de CFD (C1 e C2)

n Cc1 Cc2
Parametro
Valor

Taxa de fluxo (I d1) 26,68 4,0
Velocidade de entrada (ms?) | 1,38x10% | 2,37x107
Pressdo relativa de saida (Pa) 0 0
Rugosidade da parede (mm) _ 0,005 0,005
Porosidade (-) 0,88 0,88
Simulagdo de tempo total (min) 501 1995
Passo de tempo (min) 3 15

O modelo de turbuléncia foi o SST (modelo hibrido de k-£ e k-w) a 1%.
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2.4 Metodo de validacao

Para analisar a similaridade dos dados experimentais e das simulacées de CFD e validar
ainda mais o modelo, comparado:

° o numero de NTIS;

] analise estatistica de curvas DTR aplicando (i) teste t de Student para amostras que
seguem distribuicdo padrao; (ii) teste U de Mann-Whitney para amostras que ndo seguem
distribuicdo normal (teste ndo paramétrico para duas amostras independentes); ambos os
testes considerando nivel de significancia de 5%.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1 Teste de independéncia de rede

A Figura 2a representa as duas malhas (M1 e M2) desenvolvidas neste estudo (a seta indica
a area de refinamento).

As malhas 1 e 2 foram compostas por nds (juncdes entre elementos tetraédricos) e
elementos (volumes de controle tetraédricos). A malha M1 possui 9.307 nés e 44.505 elementos,
enquanto a M2 possui 17.100 nds e 84.023 elementos. O pardmetro Imbalance atingiu valores
abaixo de 1% para todas as varidveis, indicando estabilidade nas simulacdes.

Para completar o teste de independéncia de malhas, o teste U de Mann-Whitney foi
aplicado as curvas DTR geradas a partir das simulagbes M1 e M2. O teste U revelou que a diferenca
nos valores medianos entre as duas curvas ndo foi grande o suficiente para descartar a
possibilidade de variabilidade amostral aleatdria. Portanto, ndo ha diferenca estatisticamente
significativa (nivel de significancia de 5%, valor p de 0,804). A Figura 2b apresenta as duas curvas
interpostas e a regressao linear entre as curvas DTR M1 e M2 (R2 = 0,9965).
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Figura 2: a) Malhas 1 (padrio) e 2 (refinada). b) Curvas DTR de M1 e M2 e regressao linear entre M1 e M2.

A partir destes resultados pode-se concluir que ambas as curvas foram estatisticamente
iguais. Consequentemente, a malha utilizada na validacdo do CFD foi M1, devido a sua menor
exigéncia computacional.

O teste foi realizado com os dados de entrada relativos a condicdo C1. Uma vez realizado
um teste para uma condicdo, sua saida pode ser aproveitada para outras condicbes, ou seja, o
teste foi valido para as condicdes C1 e C2.

3.2 Analise Hidrodinamica — Simulacdo e Experimentagao

As simulacbes em CFD para as condicdes C1 e C2 foram realizadas conforme Tabela 2. Os
vetores de velocidade e curvas DTR (relativas aos dados experimentais, simulados e do modelo
NTIS) estdo ilustrados nas Figuras 3 (C1) e 4 (C2).
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Figura 3 - Vetores de velocidade e curvas DTR (modelo simulado, experimental e NITS) para condigcdo C1.

Uma distribuicdo uniforme dos vetores de velocidade na direcdo vertical e algumas zonas
de recirculacdo podem ser observadas nas Figuras 4 e 5. O buffer (anteparo) teve grande influéncia
na distribuicdo uniforme do fluxo (Figura 1), e o comportamento de plug-flow é observado para a

saida do reator.

Os mesmos comentarios podem ser feitos para a condicdo C2, mas é importante mencionar

que devido ao baixo fluxo de entrada, o fluxo C2 também é menos turbulento que C1.

Os resultados do comportamento hidrodindmico e do modelo NTIS para as condi¢des Cl e

C2 sdao mostrados na Tabela 3.

Inicialmente observou-se que os valores de NTIS (experimental e simulado) foram muito
préximos para ambas as condicdes (Tabela 3). Isto é confirmado devido as condicdes de contorno
e ao desenvolvimento da abordagem do modelo tridimensional que é o mais proximo possivel da

realidade.
Tabela 3 — Analise hidrodinamica para condigdes C1 e C2.
A C1 C2
Parametro . po : . = .
Simulacao Experimental Simulacdo Experimental

TDH Tedrico (h) 1,52 1,52 9,0 9,0

TDH médio (h) 1,40 2,57 9,8 9.4

o3(-) 0,18 0,15 0,21 0,22

NTIS (-) 5,55 6,67 4,76 5,54
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Figura 4 - Vetores de velocidade e curvas DTR (modelo simulado, experimental e NITS) para condigcdo C2.

3.3 Validagdo do modelo

A validacdo foi realizada por meio de andlise estatistica. O teste U de Mann-Whitney foi
utilizado porque os dados experimentais e simulados ndo seguem distribuicdo normal. Os valores
de p para as condi¢des C1 e C2 foram 0,561 e 0,940, respectivamente, onde (a = 0,05). Ndo foram
identificadas diferencas estatisticas significativas para as condicoes, pois os valores de p foram
menores que o alfa. Assim, simulacbes em CFD podem ser utilizadas para analisar o
comportamento hidrodindmico e o teste do tracador proposto por Levenspiel (1999).

Este fato pode contribuir para novos insights para aplicacées de biorreatores em processos
de engenharia, uma vez que diversas configuracbes podem ser testadas antes da construcdo de
um modelo real, seja em pequena escala ou em escala real.

4 CONCLUSAO

A ferramenta CFD provou ser uma ferramenta poderosa e inovadora na andlise do
comportamento hidrodindmico de um reator UASB. Foi possivel estabelecer um maior nivel de
confianca desta ferramenta através da validacdo experimental dos dados obtidos
computacionalmente.

.

Como resultado, pode-se afirmar que a utilizacdo de software de CFD, como o CFX™, ¢
essencial no desenvolvimento de reatores (de qualquer tipo) e na compreensio do seu
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comportamento hidrodinamico. Através de simulacdes computacionais, resultados que exigem
longos prazos e grandes recursos financeiros podem ser reduzidos a necessidade de um
computador, uma licenca de software e um pequeno periodo de tempo.
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