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RESUMO

O hidrogénio tem sua principal producdo a partir da reacdo reforma a vapor. Devido as
caracteristicas desta reacdo, para se alcancar conversdes razoaveis sdo necessarias altas
temperaturas e pressdes em reatores convencionais. A literatura apresenta propostas de
utilizacdo de reatores com membrana com o intuito de deslocar o equilibrio termodindmico,
favorecendo maiores conversdes, em menores temperaturas operacionais. Neste cenario, 0
presente trabalho propde a simulagdo de um reator com membrana para producgéo de hidrogénio
a partir da reacdo de reforma a vapor através do software ANSYS/CFX® e a otimizagéo
realizada pelo método do enxame de particula implementado via Fortran. Inicialmente, foi
elaborada no CFX a geometria, gerado a malha que ira apresentar o reator com membrana e em
seguida feita toda a configuracao das condi¢des do reator, dimensées, condi¢des de contorno e
expressdes que descrevem o processo. Um estudo de convergéncia de malha foi realizado para
determinar a invariabilidade dos resultados obtidos, comparando malhas com 1944, 980, 480,
209 e 104 elementos. A invariabilidade entre as malhas é quantificada pelo indice de
convergéncia de malha, GCI, os menores valores de GCI obtidos foram entre as malhas com
980 e 480 elementos, com GCls iguais a 0,0128 e 0,0436 para as zonas de reacdo e arraste,
respectivamente. O modelo foi validado baseando-se em dados experimentais disponiveis na
literatura, avaliando a variacdo da conversdo do metano em funcéo da pressao e temperatura de
operagao e a razao molar de alimentagdo entre o vapor d’agua e metano (RVM). Os resultados
obtidos corroboram com os resultados experimentais apresentados na literatura. Em seguida, o
método de otimizacdo de enxame de particula (PSO) foi implementado na linguagem de
programacao Fortran e criado um método interativo entre o Fortran e 0 CFX, onde os valores
6timos sdo estimados pelo algoritmo e adicionados ao CFX como variaveis do processo,
determinando dessa forma, apds a solucdo do modelo, a fungdo objetivo, que neste caso foi
utilizado a soma da conversdo de metano com a recuperacéo de hidrogénio. Enfim, foi possivel
determinar as condicGes operacionais 6timas, P = 121,325 kPa, T = 826,32 K e RVM = 2,77,
maximizando a conversdo de metano e recuperacdo de hidrogénio chegando a valores de
aproximadamente de 100% para ambos.

Palavras-chaves: reator com membrana; producdo de hidrogénio; reforma a vapor do metano;
convergéncia de malha; CFD; PSO.
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ABSTRACT

Hydrogen has its main production from steam reforming reaction. Due to the characteristics of
this reaction, to achieve reasonable conversions are required high temperatures and pressures
in conventional reactors. The literature presents proposals for using reactors with membrane in
order to shift the thermodynamic equilibrium, favoring higher operating temperatures in smaller
conversions. In this scenario, the present work proposes the simulation of a reactor with
membrane for hydrogen production from steam reforming reaction through the software
ANSYS/CFX® and the optimization performed by Particle Swarm method implemented via
Fortran. Initially, the geometry at the CFX was elaborated, generated mesh that will present the
reactor with membrane and then made the whole setup of the ballast conditions, dimensions,
boundary conditions and expressions that describe the process. A study of convergence of mesh
it was performed to determine the invariability of the results obtained, comparing meshes with
1944, 980, 480, 209 and 104 elements. The invariability of the meshes is quantified by the mesh
convergence index, GCI, the lowest values of GCI obtained were between the meshes with 980
and 480 elements, with GCls like 0.0128 and 0.0436 reaction zones and drag, respectively. The
model was validated based on experimental data available in the literature, evaluating the
variation of methane conversion as a function of pressure and operating temperature and molar
ration of food between water vapor and methane (RVM). The results obtained corroborate with
the experimental results presented in the literature. Then, the method of Particle Swarm
Optimization (PSO) was implemented in the programming language Fortran and created an
interactive method between Fortran and the CFX, where the great values are estimated by the
algorithm and added to the CFX as process variables, determining that way, after the solution
of the model, the objective function, which in this case was used to sum the conversion of
methane to hydrogen recovery. Anyway, it was possible to determine the optimal operating
conditions, P = 121.325 kPa, T = 826.32 K and RVM = 2.77, maximizing conversion of
methane and hydrogen recovery reaching values of approximately of 100% for both.

Keywords: reactor with membrane; hydrogen production; methane vapor reform; mesh
convergence; CFD; PSO.
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1. INTRODUCAO

Devido a crescente preocupacdo com a escassez dos combustiveis fosseis e dos
problemas ambientais associados a sua conversdo em energia, sistemas de energia baseados em
hidrogénio estdo se tornando cada vez mais atraentes, sendo o hidrogénio reconhecido como
uma das fontes de energia mais promissoras da atualidade.

Nos ultimos anos vem ocorrendo um considerdvel aumento nos estudos relacionados a
producdo deste gas com elevada pureza. Por ser considerado um combustivel de alto poder
energético e, além disso, sabendo que da reacdo com o oxigénio tem como produto apenas agua,
este gas € um combustivel de alto rendimento quando comparado com combustiveis de origens
fésseis. E por ndo gerar gases que provocam o efeito estufa, € considerado dessa forma um
produto sustentéavel.

O Ministério de Minas e Energias (MME), visando o uso crescente de fontes renovaveis
e limpas, tem concentrado esforcos no sentido de planejar a estruturacdo da Economia do
Hidrogénio no Brasil. Por se destacar mundialmente na matriz energética com 45 % de energia
renovavel e veicular, foi desenvolvido no Brasil o Plano Nacional de Energia 2030, que
pretende elevar esse patamar para 47 % sendo que no resto do mundo esse percentual é na
ordem de 14 % (MME, 2014).

Segundo a Internacional Energy Agency (IEA), o hidrogénio pode ser obtido através de
uma gama de matérias-primas, tanto renovaveis (agua, biomassa, gas natural, carvédo e etc.)
quanto ndo renovaveis, como os hidrocarbonetos derivados de combustiveis fosseis (IEA,
2012).

Atualmente, o custo de producdo por eletrolise da agua a partir de fontes renovaveis é
muito alto nos paises desenvolvidos, principalmente para aplicacbes de grande porte, ao
contrario dos paises em desenvolvimento, nos quais esta fonte renovavel esta amplamente
disponivel. Deste modo, a geracdo de hidrogénio torna-se uma boa solucdo para armazenar
energia para diferentes aplicagdes, podendo-se reduzir cada vez mais o custo da produgéo
(RIVAROLLO et al., 2014).

De acordo com Alvarez et al. (2014), a biomassa € a quarta maior fonte de energia do
mundo, além de ser renovavel, abundante e potencialmente sustentavel, tem sido considerada
como umas das principais fontes para a produgdo de hidrogénio. A biomassa pode ser
processada de varias formas, incluindo varios processos termoguimicos e biologicos, tais como
a gaseificacdo, a pirolise, a hidrolise e a fermentacdo para a producdo de gases, liquidos e
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solidos. A pirolise e gaseificacdo sdo dois métodos de conversdo eficientes para a producdo de
hidrogénio a partir de biomassa, podendo ser realizada via reforma de vapor ou passado através
de um leito catalitico para obter fluxos com elevado grau de pureza.

Os metodos atuais de producdo de hidrogénio, a partir de gas natural, incluem
principalmente a reforma a vapor, a oxidagdo parcial e a reforma autotérmica. Estes processos
produzem o gas de sintese, uma mistura de gases constituida principalmente por H> e CO>, a
partir do qual o hidrogénio precisa ser separado para produzir hidrogénio de alta pureza.
Existem varias tecnologias disponiveis para processos de separacao de hidrogénio, tais como a
adsorcdo por gradiente de pressdo, a destilagdo criogénica, e a separacdo por membrana
(MATSUKA et al., 2013).

Desta forma, o hidrogénio é adotado como um importante combustivel para o futuro da
economia mundial e a sua obtencdo a custo cada vez mais baixo vem sendo alcangado pelos
avancgos de novas tecnologias em reatores convencionais tanto quanto em reatores com
membrana que aplica o conceito de intensificacdo de processos, promovendo a reacdo e a
separacao do produto desejado no mesmo equipamento.

Algumas pesquisas realizaram a comparagdo entre reatores convencionais e reatores
com membrana, verificando que os Gltimos apresentam um desempenho melhor em fatores
como conversdo da reacdo, producédo de hidrogénio, operacdo com temperaturas mais baixas e
consequentemente reduzindo o custo efetivo para a obtengéo do hidrogénio.

Com o intuito de aumentar o rendimento dos reatores com membrana ha inUmeros
trabalhos na literatura que realizaram estudos paramétricos para determinar melhores condicdes
operacionais, outros aplicaram algoritmos de otimizagdo heuristicos para otimizar variaveis de
processo como a pressao, temperatura, vazdes de operacao e razdo molar de alimentacao entre
reagentes. Até o presente momento, ndo foram encontrados na literatura trabalhos especificos
sobre a otimizacdo da producgéo de hidrogénio em um reator com membrana utilizando técnicas
de enxame de particulas, apesar de existirem inimeros trabalhos que utilizam tais técnicas para
otimizagao outros processos quimicos.

Observando a quantidade de resultados na literatura, percebe-se que a otimizacdo de
processos é de fundamental importancia para obtencdo do maximo rendimento do reator,
determinar condi¢cOes de temperaturas e pressdes mais brandas que garantam um menor custo
operacional e, além disso, melhorar as condi¢des de seguranca do processo, ja que a temperatura

e a presséo serdo reduzidas.



Do ponto de vista ambiental, o processo de producdo de hidrogénio é de extrema
importancia j& que é considerado uma fonte de energia renovavel e sua obtencéo tratada como
um processo limpo. Por esse motivo, diversas entidades mundiais investem no desenvolvimento
e otimizacdo desta tecnologia.

Tendo em vista que na literatura sdo raros os trabalhos que abordaram o problema de
otimizagdo de um reator com membrana utilizando os pacotes computacionais tipo CFD, este
trabalho pode ser considerado um desafio realizar a modelagem do reator com 0 pacote
ANSYS/CFX® e adaptar o Algoritmo de Otimizagdo de Enxame de Particula no Fortran para
este fim.

Neste cenario, o objetivo geral desta dissertacdo é realizar a otimizacdo do projeto de
um reator com membrana de paladio no qual o hidrogénio é permeado atraves da membrana,
sendo adotada a reacdo de reforma a vapor do metano. Para tal, propGe-se como objetivos
especificos:

1) Modelar um reator com membrana, considerando o balango de massa,

quantidade de movimento e geracdo de espécies;

i) Estudar o efeito de algumas varidveis importantes do processo na conversao do
metano e na recuperacdo do hidrogénio, tais como: temperatura, presséo e razéo
de alimentacdo H2O/CHyg;

iii) Realizar um estudo paramétrico com o intuito de avaliar a conversdo de metano
e recuperacao de hidrogénio;

iv) Realizar a otimizacdo das varidveis de operacao utilizando o método heuristico

de otimizacdo de enxame de particulas.

Com o intuito de apresentar os principais trabalhos sobre o assunto, o Capitulo 2
apresenta uma revisao da literatura sobre reatores com membrana, membranas (classificacdo e
tipos), rotas para producdo de hidrogénio, a cinética de reacdo da reforma a vapor do metano,
tecnologia CFD, métodos de analise de convergéncia de malha e algoritmos sobre otimizagéo
de processos. Enquanto que o Capitulo 3 apresenta a metodologia que sera aplicada para
solucionar o problema em questdo, como as equacdes dos balan¢os de massa e movimento,
modelos de turbuléncia, método de convergéncia de malha e algoritmos de otimizagdo. A
modelagem do reator com membrana sera realizada no pacote computacional ANSYS
Technology verséo 14 e o algoritmo de otimizacdo (Enxame de Particula) serd implementado
na liguagem de programacdo Fortran integrado-o ao ANSYS/CFX®. No Capitulo 4 os

resultados finais sobre a modelagem, o estudo de malha, estudo parameétrico e otimizacéo
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realizados s&o apresentados. Concluindo no Capitulo 5 com as principais anélises dos resultados
obtidos e, por fim, as sugestdes para trabalhos futuros.



2. REVISAO DA LITERATURA

Neste capitulo sera apresentado uma abordagem da revisao da literatura que explanara
a respeito de membranas, reatores com membrana, rotas para produgdo de hidrogénio, cinética
da reacdo de reforma a vapor do metano, uma visdo geral da tecnologia CFD, analise de

convergéncia de malha e métodos de otimizacéo.

2.1 REATORES COM MEMBRANAS

Nas ultimas décadas a busca por processos altamente eficientes que pretendem elevar
os lucros das empresas tem sido constante. Dentro desta visdo, qualquer aumento admissivel na
produtividade de determinado produto sempre foi alvo de qualquer inddstria, a exemplo, 0
surgimento de novos arranjos de reatores quimicos, 0s quais vém ganhando atencdo nos meios
académicos e industriais.

Nesse contexto desenvolveram-se reatores, nos quais ocorrem reacdes quimicas
combinadas com processos de separacao de seus produtos, onde a utilizacdo de membranas
agregadas ao equipamento caracteriza uma classe de reatores denominados multifuncionais.
Esses reatores alem de realizarem as reagdes também desempenham a fungéo de separar um ou
mais componentes da corrente reacional. Estes tipos de reatores vém sendo utilizados
predominante em reacdes que envolvem a producéo do hidrogénio (MARIN et al., 2012).

Uma vantagem do processo de separacdo por membrana quando incorporado em um
reator € que a producdo de hidrogénio a partir de metano, o primeiro é continuamente retirado
do local de reagdo, o qual desloca o equilibrio da reagdo de converséao para o lado do produto,
conduzindo a um aumento da taxa de conversdo do metano a temperaturas mais baixas
(MATSUKA et al., 2013).

Ha varias configuracbes para um reator com membrana, sendo a concepcdo mais
utilizada, a retirada de alguns produtos desejados do meio reacional por seletividade,
deslocando o equilibrio termodindmico e, dessa forma, visando impedir reacfes paralelas.
Outra forma, apenas os reagentes desejados sdo cedidos a reacdo através da membrana. E uma
terceira, refere-se aos reagentes oriundos de correntes diferentes, os quais criam uma interface
situada numa membrana onde ocorrem as reages (IULIANELLI et al., 2014).

Para o caso da remogao do hidrogénio do meio reacional, existem diferentes formas de

criar uma forca motriz para deslocé-lo:



v" Possibilitar que o lado do permeado esteja sob vacuo, fazendo com que o hidrogénio seja
obtido puro no outro lado da membrana;

v' Possibilitar que o hidrogénio seja consumido no outro lado da membrana de forma a
diminuir a sua pressédo parcial do meio do permeado;

v"Utilizar um gas de arraste inerte o qual removera o hidrogénio do meio permeado garantindo
assim que se estabeleca uma diferenca de potencial quimico entre ambos os lados da

membrana.

Essas sdo formas de remoc¢do o hidrogénio do meio reacional de um reator, segundo
lulianelli et al. (2014), utilizando uma membrana de palddio. Todos esses métodos almejam
reduzir a pressdo parcial do hidrogénio no meio permeado a fim de criar um gradiente de
pressdo parcial do hidrogénio.

Quanto a disposicdo do reator, para especificar como ocorrera a retirada dos produtos

selecionados da reacdo, duas configuraces tipicas podem ser utilizadas:

v" Um mddulo de membrana é conectado depois de um reator de leito fixo convencional, apds
a reacdo ter atingido a conversdo de equilibrio (também conhecido como sistema hibrido);

v A reacdo ocorre completamente em um reator com membrana (reator multifuncional).

No que se referem a condicdo dos catalisadores para reatores com membrana, ha duas
configuragdes bésicas: 0 uso de um reator com uma membrana catalitica (RMC) e um reator

com membrana inerte (RMI). A Figura 1 mostra ambas configuracdes:

Mistura Mistura

Reacional Reacional
Gas de Gas de

arraste arraste

° e Meio Meio
e < permeado permeado
q E

@ ° ® Membrana Membrana
e ® Catalitica  ~ - lisador Inerte
@ @ i
° ° Meio Meio
< . Retido Retido

Gés de Gés de

arraste + H,
‘Produto da Produto da

reacdo reacdo

arraste + H,

Figura 1 - Configuracdes de (a) um reator RMC e (b) um reator RMI.



2.2 MEMBRANAS

Uma membrana segundo a defini¢do de Farsi et al. (2014) é “um dispositivo que é capaz
de impor certas restricdes ao fluxo de permeacdo de algumas substiancias”. Assim, as
caracteristicas como permeabilidade e seletividade, ou permeseletividade, sdo as mais
importantes de uma membrana, sendo o material com o qual s&o feitas um importante requisito
de suas caracteristicas desejaveis.

As membranas podem ser classificadas em dois grandes grupos: densas ou porosas. Essa
classificacdo leva em consideracdo o tamanho dos poros, uma vez que estes sdo padronizados
e apresentados na Tabela 1, de acordo com as defini¢cdes da International Union of Pure and
Applied Chemistry (IUPAC) conforme referéncia de Keizer et al.(1985).

Tabela 1- Terminologia dos didmetros dos poros de acordo com a IUPAC e os tipos de filtracdo de
acordo Keizer et al. (1985).

Terminologia Diametro do poro da membrana, d, (nm) Tipo de filtragdo
Macroporos dy> 50 Microfiltracdo
Mesoposos 2 <dp< 50 Ultrafiltracéo
Microporos dp<2 Nanofiltracdo/ separacdo de gases

Denso dp=0 Solugdo-difuséo

Umas das propriedades fundamentais de uma membrana é a permeseletividade, que
pode ser fundada no tamanho do poro pelo qual alguns componentes permeiam e outros nao
(e.g., membranas macroporosas) ou na solubilidade/difusividade dos componentes na
membrana (e.g., membranas de metal denso).

A corrente contendo 0s componentes que permeiam através da membrana é chamado
permeado e a corrente contendo os componentes retidos é chamado retentato, como ilustrado

na Figura 2.

Alimentacio @ ® © o O @ Retentato

o @ o ®ce
@} a o)
o
Membrana permeseletiva
U U
© 0 g0 ©
@ O

@) ¢ Permeado

Figura 2 -Sistema de membrana e fluxo de gas envolvido.



As membranas para a separacdo de hidrogénio devem ter as seguintes caracteristicas:
alta seletividade para o hidrogénio; fluxo elevado; baixo custo; e alta estabilidade mecanica e

quimica.
2.2.1 Tipos de Membranas

Em relagéo ao tipo de material, as membranas de separacdo de hidrogénio podem ser
classificadas nas seguintes categorias segundo Gallucci et al. (2013): membranas poliméricas,
membranas porosas, membranas de metal denso e membranas de protons condutor. A Tabela 2
mostra uma comparacao entre os diferentes tipos de membranas para a separacdo de hidrogénio.
Os parametros mais importantes quando se comparam as membranas séo a permeseletividade,

o fluxo e o intervalo de temperatura em que as membranas podem ser aplicadas.

Tabela 2- Comparacdo dos tipos de membranas para separagdo de hidrogénio.

Tipo de Polimérica C_eramlca Carbono poroso Metal denso Protons
Membrana Microporosa condutor
Polimeros: - . Perovskita
. poliamida $|I|ca,_ alu.mln.a, Ligas de (principalmente
Materiais ' zircOnia, titania, Carbono 5
acetato de zeolitas. etc paladio SrCe0a;,
celulose, etc. T BaCeOs.5)
Temgg"t”ra <100 200 — 600 500 — 900 300 - 700 600 - 900
Seletividade H; Baixa 5-139 4-20 > 1000 > 1000
Fluxo H (107
molm2st) a AP Baixa 60 — 300 10 -200 60 — 300 6-80
=1 bar
Difuséo
Mecanismo de Solugio-difusio Filtracdo superf|c~|al, So_luga}o— Solugio-difusio
Transporte molecular filtragdo difuséo
molecular fragil
Inchago, Fase de
Proble_n_]as de compa(itag_ao, Estz,avel em Fragil, oxidante transicao (causa Estével em CO,
estabilidade resisténcia agua fragilidade com
mecénica H,S, HCI, CO)
Problemas de Alta adsorgdo
. L H,S, HCI, CO de vapores H.S, HCI, CO H2S
intoxicacao o
organicos
Custo Baixo Baixo Baixo Moderado Baixo

Fonte: Adaptado de Gallucci et al. (2013).

Com interesse de obter correntes de hidrogénio permeado com elevada pureza,

membranas densas de metal (em especial, as ligas de paladio) e membranas ceramicas densas
sd0 0s materiais mais adequados atualmente, devido a sua elevada seletividade para o
hidrogénio. Ligas de Pd (especialmente, Pd-Ag, Pd-Cu e Pd-X-Au) sdo utilizadas para
minimizar o problema de fragilizacdo e para reduzir a contaminac¢do da membrana quando em

contato com H.S e outros poluentes (e.g., CO, HCI, vapores organicos).



Membranas cerdmicas microporosas sdo materiais promissores para a producdo de
hidrogénio de alta pureza e separagdo. No entanto, estas membranas separam hidrogénio por
exclusdo de tamanhos e, portanto, a seletividade é ainda limitada em comparacdo com as
membranas inorganicas densas mais caras (GALLUCI et al., 2013). Hoje em dia, as camadas
seletivas sdo finas (por exemplo, membranas de Pd estdo sendo produzidas com espessuras da
ordem de 1 um) e, portanto, o custo da camada seletiva é baixo ou moderado em relagéo a todo
0 custo da membrana.

A Figura 3 ilustra 0 mecanismo solu¢do-difuséo do hidrogénio permeado através de uma
membrana de liga de paladio (YUN e OYAMA, 2011):

a) A molécula de hidrogénio gasoso é adsorvida na superficie da membrana de palédio;

b) O hidrogénio gasoso entra em contato com a superficie do paladio e dissocia em
hidrogénio monoatdmico e passa para o interior da membrana;

c) No interior desta € ionizado — separado em um préton e um elétron;

d) O processo reverso ocorre no final da membrana fornecendo hidrogénio monoatémico
novamente;

e) Um hidrogénio monoatébmico € recombinado com outro formando hidrogénio
molecular;

f) O hidrogénio é dessorvido da membrana de paladio.

H .... a) Difuséo externa
2

HoOH ... b) Dissociagéo
| 1 \ ... ¢) Dissolucéo

... d) Difuséo Interna

Bt HY H ... €) Associagio
| Y
H  H Ho H
/ ... ) Dessorcédo
Ha
Figura 3 - Mecanismo solugdo-difusdo do hidrogénio permeado através de uma membrana de liga de
paladio.

Fonte: Adaptado de Yun e Oyama (2011).

2.3 ROTAS PARA PRODUCAO DE HIDROGENIO

O hidrogénio é considerado uma das fontes de energia do futuro e podera ter um papel

importante na reducéo de emissdes de gases poluentes para 0 meio ambiente. Atualmente cerca
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de 95% do hidrogénio é produzido a partir de metano e nafta proveniente de fontes fésseis. A
troca paulatina da matriz energética e de fontes fdsseis por fontes renovaveis tem gerado uma
grande producdo de pesquisas, entre elas, estdo as que geram hidrogénio a partir de fontes
renovaveis como etanol e biomassa. Estes processos podem constituir solucdes a longo prazo
devido a sua natureza renovavel (BRIGUGLIO et al., 2010).

Assim os alcoois, em particular metanol e etanol, tém sido estudados como fontes
renovaveis adequadas para producdo de hidrogénio via reacOes cataliticas heterogéneas com
oxigénio, agua e gas carbonico. Os principais processos para obten¢do do hidrogénio a partir
do etanol sdo: a oxidacdo parcial, reforma a vapor, reforma a seco e reforma auto-térmica
(GUIL-LOPEZ et al., 2011).

A reforma a vapor do metanol tem sido extensamente pesquisada por Men et al. (2010),
e relata como principal desvantagem, além de sua toxicidade elevada, sua origem ser procedente
a partir de fontes ndo renovaveis.

Entre as vantagens apresentadas para utilizagdo do etanol podemos registrar: o teor de
hidrogénio relativamente alto, disponibilidade e baixo custo de producdo, facil manuseio,
transporte e armazenagem, toxicidade baixa e a possibilidade de distribuicdo em uma rede de
logistica semelhante ao dos postos de gasolina convencionais (SEELAM et al., 2012).
Importante, no entanto, registrar o expressivo consumo de agua doce para sua cultura e as
inimeras desvantagens associadas a producdo extensiva de monoculturas.

Analisando as condi¢des operacionais do reator, a temperatura, pressdo e razdo molar
de alimentacdo sdo os principais parametros estudados. Chein et al. (2013) apresentaram um
estudo paramétrico sobre a eficiéncia na producdo de hidrogénio via reacdo de deslocamento
de vapor d’agua. A pressdo de operagdo, temperatura ¢ a razao molar de H>O/CO foram
escolhidos entre 1 e 20 atm, 400 e 600 °C e 1 e 3, respectivamente. Usando o catalisador de Fe-
Cr a temperatura de operacdo 6tima foi de 450 °C em que obteve a maxima conversdo de CO.
Verificou-se que com aumento da presséo eleva-se a conversdo do CO e a recuperagédo do Ha.
O aumento da razdo molar H>O/CO aumenta a conversdo de CO, mas provoca uma diminuicao
da recuperacdo do Hz. A diminuigdo o fluxo de gas de arraste provoca a reducdo da conversdo
de CO e Haz recuperacdo. Além disso, um dos principais problemas debatidos sobre a reagcdo de
reforma do etanol, em geral, esta relacionado a desativacdo catalitica, devido a sinterizacédo e a
deposicédo de carbono que tém origem nas altas temperaturas do processo. Como a seletividade

para o hidrogénio na reacdo de reforma a vapor depende das condic¢des de reacdo do etanol e
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do suporte Oxido utilizado, neste caso, 0os metais de transicdo tém mostrado um desempenho
satisfatorio (SUN et al., 2004).

O objetivo principal da reacédo de reforma a vapor é maximizar a obtencédo de H. e COs,
exigindo que o catalisador tenha atividade para oxidacdo do CO a CO», via reagdes de
deslocamento. Apesar de apresentarem como desvantagem a elevada tendéncia de deposicéo
de carbono, os primeiros catalisadores utilizados para as reagdes de reforma a vapor séo os de
niquel, suportados em diferentes 6xidos. Devido a baixa atividade, além do alto custo quando
comparado com catalisadores de metais de transicdo ndo-nobres, os catalisadores de rodio,

ruténio e iridio ndo se apresentam como alternativas viaveis (KYRIAKIDES et al., 2014).
2.3.1 Reforma a vapor do etanol

A reforma a vapor do etanol é a mais utilizada dentre os processos de producao de
hidrogénio, o que aumenta, significativamente, o nimero de pesquisas sobre o processo (SUN
et al., 2004; BUSCA et al., 2010; HOU et al., 2014).

O processo de reforma a vapor do etanol é complexo, apresentando um conjunto de
passos elementares que envolvem varios intermediarios organicos. As Equacfes 1 e 2 mostram
as principais reacdes, altamente endotérmicas, que produzem hidrogénio e didxido de carbono
quando o etanol reage de forma desejavel. No entanto, inimeros subprodutos sdo formados,
sendo estes 0 mondxido de carbono, 0 metano, o acetaldeido e o etileno, através de diferentes
caminhos de reac6es que dependem do catalisador e das condi¢des de reacdo (HOU et al.,
2014).

C,HsOH + 3H,0 — 2C0, + 6H, (AH9g = 174 kJ /mol) (1)

C,Hs0H + H,0 - 2C0, + 4H, (AH g = 256 kJ /mol) (2)

As reacGes mais provaveis sdo as reacdes de desidrogenacdo que geram acetaldeido,
como pode ser visualizado na Equacdo 3, e ainda podem sofrer descarbonilagéo, produzindo

metano e monoxido de carbono como mostra a Equacdo 4 (HOU et al., 2014).
CH3;CH,0H - CH3;CHO + H, (AH 95 = 173,53 kJ /mol) 3)
CH3;CHO - CO+ CH, (AH,9g = —18,85 kJ/mol) (4)

O metano, por reacao por sua vez, pode passar de reforma a vapor, gerando hidrogénio

e monoxido de carbono como mostra a Equacéo 5.
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CH,+ H,0 < CO + 3H, (AH g = 205,81 kJ /mol) (5)

Conforme mostrado na Equacéo 6, pode ocorrer a desidratacéo do etanol gerando etileno
e agua, podendo ocorrer uma reacdo de reforma a vapor entre os produtos, produzindo

hidrogénio e mondxido de carbono como mostra a Equacéo 7.
CH;CH,0H - C3H, + H,0 (AH59g = 45,79 kJ /mol) (6)

Durante a reacdo, em temperaturas relativamente baixas, bem antes da formacéao de H;
e CO através das reacfes mostradas nas Equacgdes 1 e 2 podem ser formados intermediarios
importantes como o acetaldeido e o etileno. Além disso, a formacdo de coque pode ocorrer de

acordo com a reacao de Boudouard como exemplificado na Equacéo 8.
2C0 - CO,+ C (AH9g = —171,5 kJ /mol) (8)

No entanto, o coque também pode ser formado através da polimerizacdo do etileno,

como mostra a Equacgéo 9, sendo depositado na fase ativa e envenenando o catalisador.
C,H, - Polimeros —» Coque (9)

O mondxido de carbono, gerado nas etapas acima, pode ser posteriormente
transformado em CO; através da reacdo de deslocamento gas-shift produzindo mais hidrogénio

como mostra a Equacéo 10.
CO +H,0 < CO; + H, (10)
2.3.2 Oxidacao parcial do etanol

A reacéo de oxidacao parcial ou incompleta dos elementos gera calor e fraciona o etanol
em moléculas menores. Apesar disso, de uma forma geral, a produgéo de hidrogénio através
desta via é interessante, pois 0 processo apresenta um balanco favoravel de energia quando
comparado com a reforma a vapor (RABENSTEIN e HACKER, 2008). A seletividade da
reacao varia com a concentracdo molar do oxigénio na mistura reacional, como mostram as

Equac0es 11 a 14.

CH;CH,0H + 0,50, < 2CO + 3H, (AH,9g = 57 kJ /mol) (11)
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CH;CH,0H + 0, < CO, + CO + 3H, (AHy9g = —226 kJ /mol) (12)
CH;CH,O0H + 1,50, < 2C0, + 3H, (AHy9g = —509 kJ /mol) (13)
CH3;CH,0H + 30, < 2C0, + 3H, (AH,95 = —1368 kJ /mol) (14)

Reatores de oxidacdo parcial recebem cargas diferenciadas de reagentes e sdo mais
compactos que reatores de reforma a vapor, uma vez que necessitam de adicao de calor direto
através de um trocador de calor (CHAKRABARTI, 2014). No entanto, o rendimento de
hidrogénio na oxidag&o parcial é inferior, quando comparado a reforma a vapor e a reforma

autotérmica do etanol.
2.3.3 Reforma Autotérmica do Etanol

A reforma autotérmica, também conhecida como reforma oxidativa a vapor, é o arranjo
das reagdes de oxidagao do etanol e de reforma a vapor, com elevada produgéo de hidrogénio
e um rendimento energético. Além disso, a presenca de oxigénio na mistura de reagdo contribui
para uma eficiente remocdao de espécies de carbono formadas durante a reacdo. A Equacdo 15

define a reacdo completa para este processo (SCOGNAMIGLIO et al., 2012).
C,HsOH + 2H,0 + 0,50, - 2C0, + 5H, (AH9g = —50 kJ /mol) (15)

Segundo Scognamiglio et al. (2012), utilizando uma razdo molar de alcool, agua e
oxigénio de 1:1,8:0,6 a reacdo global se aproxima da neutralidade no balanco energético, como

mostra a Equacéo 16.
CH;CH,0H + 1,8H,0 + 0,60, - 2C0, + 4,8H, (AH,95 = 4,4 kJ/mol) (16)

A producdo de hidrogénio por reforma autotérmica do etanol é reportada em inimeros
estudos na literatura, utilizando catalisadores com diferentes metais suportados para confecgédo

de reatores com membranas cataliticas.
2.3.4 Reforma do vapor de metano

A producdo de hidrogénio em plantas convencionais é realizada em reformadores,
conforme ilustrado na Figura 4. No processo convencional 0 metano ou o gas natural €
fornecido a um sistema de purificagédo para a posterior retirada de compostos de enxofre. Depois

de purificado, é misturado a uma corrente de vapor d’agua e entao enviado ao reformador. Apos
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sair deste reformador, segue para o reator de deslocamento, e, finalmente para uma Unidade de
Purificacdo (UP).

Vapor d’agua

Alimentacdo ] T v
=P Hidrodessulfuriza¢io »| Reformador

Hidrogénio
w3

\ 4

Reator

\ 4

A
Combustivel Combustivel

»
»

Figura 4 - Esquema do processo convencional de reforma a vapor de metano para producdo de
hidrogénio.
Fonte: Adaptado de Silva (2008).

No reformador, ocorre a reagdo de reforma a vapor como mostra a Equagéo 17.
CH, + H,0 < CO + 3H, (AH,9g = 206,16 K] /mol) (17)

que é endotérmica e requer adicdo de calor. De acordo com Ogden (2001) apud Silva (2008)
esta reacdo é economicamente favoravel a temperatura entre 700 e 850 °C e pressdes entre 3 e
25 atmosferas. O calor necessario a reacdo é suprido pela queima de combustivel, que pode ser
0 proprio gas natural ou gases residuais. A transferéncia de calor para os reagentes é feita de
forma indireta por meio de um trocador de calor.

O metano e o vapor d’agua reagem em tubos preenchidos com catalisadores de niquel e
na razao molar de alimenta¢do de 2 a 4 mols de vapor d’4gua por mol de metano.

O principal objetivo do reator € aumentar a quantidade de hidrogénio produzida, pois
nele ocorre a reagdo de deslocamento de gés-shift.

Esta reacdo é favorecida a temperaturas menores que 600 °C pode ocorrer até mesmo a
temperaturas inferiores a 200 °C se a quantidade de catalisador ativo for suficiente. A saida
gasosa desse reator contem aproximadamente 70 a 80% de Hz em volume, e o restante é CO»,
CHa, H20 e pequenas quantidades de CO. Para a producéo especifica de hidrogénio este estagio
é frequentemente dividido em dois: o primeiro é um reator de deslocamento operando a
temperaturas na faixa de 350 a 475 °C seguido por outro operando a temperaturas menores (na
faixa de 200 a 250 °C). Este altimo reduz a concentracdo de CO.

Neste reator com membrana ocorre todas as reagdes que se desenvolvem no reformador
e no reator de conversdo, e ainda, ocorre a separacao do hidrogénio. O esquema deste processo
é ilustrado na Figura 5. Segundo Uemiya (2004), com o uso de membranas densas de liga de

paladio se consegue obter hidrogénio com elevada pureza através desta separacao.
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Vapor d’agua

Alimentacéo - - v
=] Hidrodessulfurizacéo

L

| Reator com

Membrana

Compresséao

J

Combustivel

. | Combustivel

»

Hidrogénio

Figura 5 - Esquema de um processo para producdo de hidrogénio em um reator com membrana.

Fonte: Adaptado de Silva (2008).

Muitas vezes o produto de interesse, proveniente da reforma a vapor, € o hidrogénio.

Mas ele ndo é obtido apenas pela reforma a vapor. De acordo com Ogden (2001), existe uma

grande variedade de tecnologias com potencial para producdo de hidrogénio, destacando:

O craqueamento da aménia;

O craqueamento catalitico do metano;
A desidrogenacdo catalitica;

A gaseificacéo;

A carbonizacdo;

A eletrdlise;

Aromatizacdo;

N N N N N N

Outras.

e tecnologias novas como:

Membranas de transporte i0nico;
Reformadores a plasma;
Conversdo fotocatalitica;

Dehidrociclizacéo;

AN N N N SR

Outras.

Reforma enriquecida pela adicdo de absorventes;

2.4 CINETICA DA REACAO DE REFORMA A VAPOR DO METANO

Uma parte importante do modelo de um reator com membrana para a reforma a vapor

do metano é a cinetica das reacdes. A cinética que tem sido largamente utilizada nos modelos

atuais foi desenvolvida experimentalmente por Xu e Froment (1989a). Nesta abordagem apenas

trés reacOes sdo relevantes na reforma a vapor do metano, como descritas nas Equacfes 18 a

20.
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CH, + H,0 < CO + 3H, (AH,9g = 206,16 K] /mol) (18)
CO + H,0 < CO, + H, (AH,9g = —41,15 kJ/mol) (19)
CH, + 2H,0 < CO, + 4H, (AH,9g = 165,01 k] /mol) (20)

A reacdo mostrada na Equacao 20 é a soma da reagdo da Equacdo 18 e 19, embora
somente duas dessas reacdes sejam independentes, do ponto de vista cinético as trés reacoes
s80 necessarias para representacdo da reforma a vapor do metano.

A cinética de Xu e Froment (1989a) foi determinada para um catalisador de Ni suportado
em MgAl,O4. Baseando-se no mecanismo de Langmuir-Hinshelwood, as taxas das rea¢Ges das

Equacdes 18, 19 e 20 estdo apresentadas a seguir.

Para reacdo da Equacéo 18:

kq pﬁzpco

F(pCH4pH20_ X )
r, = i 1 (21)
1 (DEN)?

Para reacdo da Equagéo 19:

ko

PH
r, = z

( _ pHZPco)
PcoPH,0 K,

(DEN)2 22)

Para reacdo da Equagéo 20:

k3

(p pZ o — pi‘fIZPcoz)
,5 CH.
_ Py, +'H20 K3

3= (DEN)? (23)

onde

Ky, 0PH,0

DEN =1+ KCOpCO + KHZPHZ + KCH4,pCH4_ + (24)

H;

onde 7,7, e ry representam as taxas de reacOGes descrita pelas Equacbes 21, 22 e 23
respectivamente, k; é o coeficiente da taxa de reacéo i (i = Equacéo 21, 22 e 23) e sdo descritas

pela lei de Arrhenius, K; representam as constantes de equilibrio das reacdes i descrita pela lei
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de van’t Hoff, K; sdo as constantes de adsor¢éo dos componentes j (j = CO, CO2, H20, CHa,
H2) descrita pela lei de van’t Hoff e p; sdo as pressoes parciais dos componentes j.

E as expressdes para o coeficiente da taxa de reacdo, constante de equilibrio da reacédo
e a constante de adsorcdo do componente sdo descritas da seguinte forma.
Coeficiente da taxa de reacdo, pela equacao 25:

k; = A(k;)exp (;—?) (25)

Constante de equilibrio da reacéo, pela equacéo 26:

K; = A(K;)exp (#) (26)

Constante de adsor¢do do componente, pela equacédo 27:

K; =A(I(j)exp( RT]) (27)

onde A € a constante pré-exponencial dos parametros k;, K; e K;, E; a energia de ativagdo da
reacdo i, AH; a variagdo da entalpia de reacdo da reacdo i, AH; a variacdo da entalpia de

adsorcdo do componente j, R constante dos gases ideais e T a temperatura do meio reacional.

2.5 DIFUSAO DO HIDROGENIO ATRAVES DA MEMBRANA

Conforme demonstrado na Tabela 2 0 mecanismo de transporte para membranas de metal
denso (neste caso o Paladio) é a solucdo-difusdo, tal mecanismo ¢é detalhado através da Figura
3 no tdpico anterior.

Segundo lulianelli et al. (2014), a lei de Sieverts-Fick descreve o fluxo de hidrogénio
através para membrana com espessura maior que 5 um. A expressao que descreve o fluxo €

dado pela seguinte equacéo:

0,5 0,5
(sz,retido sz,permeado)

é

]H2 = PeH2 (28)

onde J, € o fluxo de hidrogénio através da membrana, Pey, € a permeabilidade do hidrogénio,
& € a espessura da membrana, py, retido € Ph, permeado S0 aS pressoes parciais de hidrogénio

no lado retido e permeado, respectivamente.
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Além disso, se o termo da permeabilidade do hidrogénio for expresso segundo a equacao
de Arrhenius, a lei de Sieverts-Fick torna-se a lei de Richardson e assume a seguinte de forma:

0,5 __ .05
Ea) (sz,retido sz,permeado)

RT 6

I, = Pefexp (- 29)

onde Pe,‘;2 é o fator pré-exponencial da permeabilidade do hidrogénio, E, a energia de ativacéo

da permeabilidade, ambos determinados experimentalmente.

2.8 MODELO DE TURBULENCIA

Na engenharia, a maioria dos escoamentos encontrados, na pratica, sdo turbulentos. A
turbuléncia afeta a tensdo de cisalhamento da parede, e por isso torna-se importante o seu
entendimento. Sendo assim, pode-se definir o escoamento turbulento como um mecanismo
complexo dominado por flutuacdes. E importante comentar que apesar de diversas pesquisas
realizadas nessa area, a teoria permanece em grande parte ndo desenvolvida. Desse modo,
experimentos e as correlacdes empiricas ou semi-empiricas sdo utilizadas e desenvolvidas em
diversas situacdes.

Segundo Versteeg e Malalasekera (2007) o escoamento turbulento, € caracterizado por
flutuacGes aleatorias e rapidas de regides em redemoinhos de fluido, chamado de turbilhdes,
em todo o escoamento como mostra a Figura 6.

u

u'(t)

r'd
g g

t
Figura 6 - Flutuacfes da componente de velocidade u com o tempo em um local especificado no
escoamento turbulento.
Fonte: Versteeg e Malalasekera (2007).

Tais flutuacdes oferecem um mecanismo adicional para a quantidade de movimento e a
transferéncia de energia. No escoamento laminar com as particulas de fluidos escoando de
forma ordenada ao longo de linha de trajet6ria, 0 momento e a energia sdo transferidos através
das linhas de corrente pela difusdo molecular. No escoamento turbulento, os turbilhdes

transportam massa, momento e energia para outras regides do escoamento muito mais
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rapidamente do que a difusdo molecular, aumentando muito a transferéncia de massa, momento
e calor. Como resultado, o escoamento turbulento é associado a valores muito mais altos de
coeficientes de atrito, de transferéncia de calor e massa.

Mesmo quando o escoamento médio € estacionario, os movimentos dos turbilhdes no
escoamento turbulento causam flutuacGes significativas nos valores da velocidade, da
temperatura, da pressdo e até mesmo da densidade (no escoamento compressivel).
Adicionalmente, observa-se que os valores instantaneos da velocidade flutuam com relagédo a
um valor médio, o que sugere que a velocidade pode ser expressa como a soma de um valor

médio % e uma componente flutuante u':
u=u+u (30)

Para estimar a tensdo de cisalhamento turbulenta é conveniente pensar em duas partes:
a componente laminar, que contribui para o atrito entre as camadas na dire¢do do escoamento
(expresso por 1,,,, = —u dit/dr) e a componente turbulenta, que representa o atrito entre as
particulas de fluido flutuante e o corpo do fluido (denotado por 7, € relacionado as
componentes de flutuacéo de velocidade). Assim, a tenséo de cisalhamento total no escoamento

turbulento pode ser expressa por:

Ttotal = Tiam T Tturb (31)

O perfil tipico da velocidade média e os valores relativos das componentes laminar e
turbulenta da tenséo de cisalhamento para o0 escoamento turbulento de um tubo séo apresentados
pela Figura 7. Observe que embora o perfil de velocidade seja aproximadamente parabdlico no
escoamento laminar, ele se torna mais achatado ou “mais cheio” no escoamento turbulento,
com uma queda brusca proximo a parede do tubo. Esse perfil fica mais acentuado com o
aumento do namero de Reynolds e o perfil de velocidade torna-se mais proximo do uniforme,
justificando a aproximacao usual do perfil de velocidade uniforme no escoamento de tubo

turbulento completamente desenvolvido.
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Figura 7 - Perfil de velocidade e variacdo da tensdo de cisalhamento com a distancia radial do
escoamento turbulento em um tubo.

Considere o0 escoamento turbulento em um tubo horizontal, e 0 movimento de turbilhdes
ascendente das particulas do fluido em uma camada de velocidade mais baixa até uma camada
adjacente de velocidade mais alta através de uma area diferencial dA como resultado da

flutuacéo da velocidade v', exemplificado pela Figura 8.

J
pv' dA / 7o)
A:A 2 / i
Igj/

e , u

Figura 8 - Particula de fluido movendo-se na direcdo ascendente atraves de uma area diferencial dA
como resultado da flutuagdo da velocidade v'.

A vazdo massica das particulas de um fluido que se elevam através de dA é pv'dA, e
seu efeito total sobre a camada acima de dA é uma reducdo de sua velocidade de escoamento
média por conta da transferéncia de momento para as particulas de fluido com velocidade de
escoamento média mais baixa. Essa transferéncia de momento faz com que a velocidade
horizontal das particulas de fluido aumente em u’ e, portanto, de seu momento na direcdo
horizontal aumente a uma taxa de (pv'dA)u’, que deve ser igual a diminuicdo do momento na
camada de fluido superior. Observando que a forga em determinar a direcdo € igual a taxa de
variacdo do momento naquela diregéo, a forga horizontal que age sobre o elemento de fluido a
cima de dA devido a passagem das particulas de fluido através de dA é 6F = (pv'dA)(—u') =
—pu'v'dA. Portanto, a forca de cisalhamento por unidade de area devido ao movimento de
turbilhdes das particulas de fluido 6F/dA = —pu'v' pode ser vista como a tensdo de
cisalnamento turbulento instantdnea. Assim, a tensdo de cisalhamento turbulenta pode ser
expressa por:

20



Teurp = —PUV' (32)

onde u'v' é a média temporal do produto das componentes da velocidade de flutuacdo u’ e v'.
Observe que u'v’ # 0 mesmo que por definicdo u' =0 e v = 0 (e assim u'v’ = 0), e 0s

resultados experimentais mostram que u'v’ em geral € uma quantidade negativa. Termos tais

como —pu'v’ ou —pu'? séo chamados de tensdes de Reynolds ou tensdes turbulentas. Ao todo,
sdo 6 (seis) novos tensores que sao adicionados a equagdo do movimento e 0 conjunto de tais
tensores sdo conhecidos como equacdes RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes).

Vaérias formulacdes semi-empiricas foram desenvolvidas para modelar a tensdo de
Reynolds em termos dos gradientes de velocidade média para fornecer fechamento matematico
para as equacOes do movimento. Tais modelos sdo chamados de modelos de turbuléncia.

Os modelos turbuléncia mais comuns s&o classificadas com base no nimero de equacdes
de transporte adicionais que precisam de ser resolvidos juntamente com as equacdes de fluxo

RANS para descrever as tensdes de turbuléncia:

Tabela 3 - Modelos de turbuléncia com as suas respectivas quantidades de equacgdes extras.

NUmero de equacdes de transporte extra Nome do Modelo de Turbuléncia
Nenhuma Comprimento de Mistura
Uma Spalart-Allmaras
Duas k-g
K-o
Tensores Algébricos
Sete Tensores de Reynolds

Estes modelos sdo a base dos procedimentos de célculo de turbuléncia padrdo em

codigos comerciais disponiveis.

2.7 ASPECTOS GERAIS DA TECNICA CFD

Computational Fluid Dynamics (CFD) ou dindmica de fluidos computacional € a analise
de sistemas envolvendo escoamento de fluidos, transferéncia de calor e massa e fendmenos
associados, tais como termo de geracdo de energia e massa por meio de simulagédo por
computador. A tecnologia é muito eficiente e engloba uma ampla é&rea de aplicacdo industrial e
em areas académicas. Alguns exemplos sdo os seguintes listados por Versteeg e Malalasekera
(2007):

v Aerodinamica de aeronaves e veiculos: sustentagdo e arrasto;

v" Hidrodindmica de navios;
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Usina: combustdo em motores de combustdo interna e turbinas a gas;

Turbomagquinas: fluxo interno em rotacéo, difusores, etc.;

Engenharia elétrica e eletrénica: resfriamento de equipamentos, incluindo microcircuitos;
Engenharia de processos quimicos: misturas, reacdo e separacao, moldagem de polimero;
Ambiente externo e interno de edificios: carga de vento e de aquecimento / ventilag&o;
Engenharia naval: cargas em estruturas off-shore;

Engenharia ambiental: a distribuicdo de poluentes e efluentes;

Hidrologia e oceanografia: fluidizacdo em rios, estuarios, oceanos;

Meteorologia: previsdo do tempo;
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Engenharia Biomédica: o sangue fluindo através das artérias e veias.

A partir da década de 1960 a industria aeroespacial integrou a técnica de CFD no projeto,
pesquisa e desenvolvimento e na fabricacdo de aeronaves e motores a jato. Recentemente, 0s
métodos foram aplicados para a concep¢do dos motores de combustdo interna, as camaras de
combustéo de turbinas a gas e fornos. Além disso, os fabricantes de veiculos a motor agora
rotineiramente predizem forcas de arrasto, fluidodinamica de reatores nucleares, emissdo de
gases poluentes de carros no meio ambiente com a técnica de CFD. Cada vez mais a CFD esta
se tornando um componente vital na concepcao de produtos e processos industriais.

Segundo Versteeg e Malalasekera (2007) o objetivo final de desenvolvimentos no
campo da CFD é fornecer uma capacidade compardvel com outras ferramentas CAE
(engenharia auxiliada por computador), tais como codigos de analise de tensdes. A principal
razdo para o uso da técnica de CFD é a enorme complexidade do comportamento subjacente, 0
que impede uma descricdo dos fluxos de fluido que € ao mesmo tempo econdmica e
suficientemente completa.

A disponibilidade de hardware de computacdo de alto desempenho a pregos acessiveis
e com a introdugdo de interfaces amigaveis levaram a um recente aumento do interesse e a
técnica de CFD entrou na comunidade industrial mais ampla desde os anos 1990.

O custo variavel de uma simulacdo aplicando a técnica de CFD, em termos custos
pessoa-hora, é proporcional ao numero de pontos de dados e o nimero de configuragdes
testadas. Em contraste, os codigos de CFD podem produzir extremamente grandes volumes de
resultados em praticamente nenhuma despesa adicional, e € muito mais barato de realizar

estudos parametricos, por exemplo, para otimizar o desempenho do equipamento.
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2.7.1 Estrutura do Codigo CFD

Cadigos CFD séo estruturados em torno dos algoritmos numericos que podem resolver
os problemas de fluxo de um determinado fluido. A fim de facilitar o acesso, os pacotes de CFD
comerciais incluem interfaces de usuario sofisticadas para entrada de parametros do problema
e para examinar os resultados. Por isso todos os codigos contém trés elementos principais: (i)

um pré-processador, (ii) um solver e (iii) um pds-processador.
i) Pré-processador

Pré-tratamento consiste na entrada de um problema de escoamento com um programa
de CFD, por meio de uma interface de facil utilizacdo e a subsequente transformacédo da entrada
em uma forma apropriada para utilizacdo por um solver. As atividades do usuério na fase de

pré-processamento envolvem:

v Definicdo da geometria da regido de interesse: o dominio computacional;
v' Geracdo da malha - a subdivisdio do dominio em partes menores, ndo sobrepostos
subdominios: uma grade (ou malha) de células (ou elementos ou volumes de controle);

v Selecédo dos fendmenos fisicos e quimicos que precisam ser modelados;

<\

Definicdo de propriedades do fluido;
v" Especificacdo das condi¢des de contorno adequadas, células que coincidem com ou tocam

o limite de dominio.

A solucdo para um problema de escoamento (velocidade, pressao, temperatura, etc.), é
definida nos nés de cada vértice dos elementos de controle.

A precisdo de uma solucdo CFD é regulada pelo nimero de células na malha. Em geral,
qguanto maior o numero de elementos de controle tem-se a melhor solucdo e precisdo do
problema. Tanto a precisao de uma solucao e o seu custo em termos de hardware de computador
e 0 tempo de calculo necessario é dependente do tamanho da malha.

Malhas ideais sdo frequentemente ndo-uniforme: estruturadas com maior refinamento
em areas onde ocorrem grandes variagdes de ponto a ponto e menor refinamento em regides
onde ha relativamente pouca mudanca. Esforcos estdo sendo feitos para desenvolver codigos
CFD com a (auto) capacidade adaptativa articulada. Em altima analise, esses programas vao

refinar automaticamente a rede em regides com elevados gradientes.
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Uma quantidade substancial de trabalho basico de desenvolvimento ainda precisa ser
feita antes que essas técnicas sejam incorporadas nos codigos CFD comerciais. Atualmente, é
exigido um senso nas habilidades do usuario CFD para projetar uma malha, que é um

compromisso adequado entre precisao e custo solucdo desejado.
i) Solucionador (Solver, em inglés)

Os pacotes computacionais mais conhecidos utilizam o método de volumes finitos,
como exemplos o CFX/ANSYS, PHOENICS e STAR-CD. Em linhas gerais o algoritmo

numérico consiste nos seguintes passos:

v" Integracéo das equacdes que regem o de fluxo de fluido sobre todos os (finitos) volumes do
dominio de controle;

v' Discretizacdo - conversao das equacdes integrais resultantes em um sistema de equacdes
algébricas;

v" Solugdo das equacdes algébricas por um método iterativo.

A integracdo volume de controle distingue o método de volumes finitos de todas as
outras técnicas de CFD. As demonstracbes resultantes expressam a conservacdo de
propriedades relevantes para cada célula de tamanho finito. Esta relacdo clara entre o algoritmo
numeérico e o principio da conservacdo fisica subjacente constitui uma das principais atracdes
do método de volumes finitos e faz seus conceitos muito mais simples de entender por
engenheiros do que o elemento finito e métodos espectrais. A conservacdo de uma variavel de
fluxo geral, ¢, por exemplo, um componente de velocidade ou de entalpia, dentro de um volume
finito de controle pode ser expressa como um equilibrio entre os varios processos que tendem

a aumentar ou diminuir. De forma geral, temos:

Taxa de Taxa de Taxa de Taxa de
[varia(;éo de <p] [acréscimo de ¢ ] [acréscimo de (p] [gera(;éo de (p]

por tempo | = | por convec¢ao |+ por difusdao |+| dentrodo
no volume de no volume de no volume de volume de
controle controle controle controle

Codigos CFD contem técnicas de discretizagdo adequadas para o tratamento dos
fendmenos de transporte, conveccao e difusdo, bem como para os termos de geracgdo (associado

com a criagdo ou consumo de o) e a taxa de variagdo em relagdo ao tempo.
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Os fendmenos fisicos subjacentes sdo complexos e ndo-lineares assim é necessaria uma
abordagem solucéo iterativa. Os procedimentos de solugdo mais populares séo pela aplicagéo
do TDMA (Tri-Diagonal Matrix Algorithm) que soluciona linha por linha das equacdes
algébricas. Codigos comerciais podem também dar ao usuario uma selecao de outras, e recentes,

técnicas como Gauss-Seidel, aceleradores multigrid e métodos de gradiente conjugado.
iii) Pds-processador

Devido ao aumento da popularidade de estacdes de trabalho de engenharia, muitos dos
quais tém recursos graficos excelentes, os principais pacotes de CFD estdo agora equipados

com ferramentas de visualizagdo de dados versateis. Estes incluem:

Geometria do dominio e exibi¢do de malhas;
Trajetoria dos vetores;

Linha e gréaficos de contorno sombreado;
Gréficos 2D e 3D;

Acompanhamento de Particulas;

N NN R

Ver manipulacéo (translacdo, rotacao, escala, etc.).

Estes equipamentos também podem incluir animacdo para exibicdes de resultados
dindmicos, e, além de todos os cddigos graficos produzir saida alfanumérica de confianca e tém
instalagdes de exportacdo de dados para posterior manipulagéo externa ao codigo.

2.8 ANALISE DE CONVERGENCIA DE MALHA

A resolucdo numérica das equagbes da continuidade, movimento e energia via codigos
CFD envolvem erros relacionados aos métodos de discretizacdo destas equacfes em malhas
uni, bi ou tridimensionais. Portanto, o refinamento da malha gerada € de fundamental
importancia para obter resultados confiaveis e precisos. Por outro lado, deve-se avaliar o quanto
podemos refinar a malha em estudo para que ndo aumente em excesso o esforco computacional
e 0 tempo de resolugédo do problema.

Segundo Wahba (2013) a verificacdo de simulagdes de fluxo de fluido é geralmente
realizada por meio de estudos de convergéncia de malha, no qual o refinamento simultaneo ou
independente de coordenadas é aplicado. Para o refinamento simultadneo, a malha é refinada
sucessivamente usando a mesma proporc¢ao para todas as coordenadas. Para o refinamento

independente de coordenadas, a malha é refinada sucessivamente em uma Unica direcdo. Um
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terceiro procedimento e mais generalizado para o refinamento de malha foi proposto, o que
permite a flexibilidade de diferentes proporcdes de refinamento para cada coordenada. O novo
procedimento poderia mesmo acomodar malhas do mesmo tamanho médio de malha, mas com
diferentes proporcdes.

Diversos autores estudaram a influéncia no refinamento de malha em modelagem via
CFD. Cooke et al. (2014) avaliaram o efeito do refinamento da malha na modelagem um fluxo
gas-liquido sobre uma placa-plana inclinada. Boz et al. (2014) analisaram a influéncia do
refinamento de malha, esquema numerico de solucdo e tempo espacial na modelagem do
resfriamento de um tubo d"agua por conveccdo natural.

Li et al. (2014) realizaram um estudo detalhado sobre refinamento de malha por dois
sistemas bem documentados de leito fluidizado circulante, com o foco na convergéncia de
malha de simulacdes numéricas bidimensionais. Foi demonstrado que a convergéncia das
simulacfes numéricas depende do campo de fluxo da variavel escolhida para a verificagdo. Para
os gradientes de pressao axial, este estudo mostrou que ndo ha uma regra geral para o tamanho
da malha e a garantia dos resultados da malha. Além disso, as condi¢fes de contorno utilizadas
nas simulagdes mostraram um impacto significativo sobre a convergéncia do sistema modelado.
Um estudo tridimensional também foi apresentado com a intencao de investigar as diferencas
entre as simulagdes numéricas em 2D e 3D. Para o caso considerado no estudo, a simulagéo 3D
demonstrou melhor convergéncia quando comparada com a simula¢do 2D com tamanhos de
malha semelhantes.

Com o objetivo de investigar o efeito do tamanho da malha, Sande e Ray (2014)
realizaram simulacfes em CFD de um leito fluidizado gas-sélido em escala laboratorial usando
0 modelo biféasico. Neste estudo os perfis de leitos porosos transitorios foram analisados em
detalhe. Foi verificado que o tamanho da malha tem um efeito drastico sobre velocidade minima
borbulhante. Com a malha refinada, a velocidade de borbulhamento minimo observada se
aproximou de seu valor experimental. A simulacdo com a malha refinada revelou estruturas
vazias que podem prever a transi¢do borbulhamento. A verificacdo de diversas simulagdes em
todos os tamanhos de malha estudada revelou a presenga de regides diluidas, sendo
desencadeada velocidade minima borbulhando condizente com os dados experimentais.

Desta forma, existem na literatura varios metodos que avaliam o erro de discretizacao e
incertezas das malhas geradas em CFD. Roache (1994) foi pioneiro neste tipo de analise, no

qual, introduziu o conceito do Grid Convergence Index (GCI) que executa a avaliagdo das

26



incertezas da convergéncia de malha e os erros de discretizagdo. Esta metodologia foi
desenvolvida com base na teoria de Extrapolacdo de Richardson Generalizada (ERG).

2.8.1 Extrapolacdo de Richardson Generalizada

Com a extrapolagdo Richardson generalizada o erro de discretizacdo, §;, de qualquer

parametro local ou integral da malha i pode ser aproximado como:
8i = fi — fox = ah} (33)

truncando no primeiro termo na expansdo em série de poténcias. Onde, f; é a solugédo
computadorizada da malha em i e h; o espacamento da malha caracteristica. Ha trés incognitas
na Equacéo 34, a solucdo exata, f,,, a ordem observada ou aparente de preciséo, p, e a constante
a, todos podem ser calculados com o auxilio de solu¢Ges de mais duas malhas. Com base na
relagdo entre as mudangas de solucdo, Ry = (f2 — f1)/(fs — f2), em que o indice 1 refere-se a
malha refinada, o indice 2 para a intermediaria e o indice 3 para a menos refinada, as malhas

computacionais sdo classificados da seguinte forma por Roache (1994):

0 < Ry <1, convergéncia monotonica;
-1 < R, <0, convergéncia oscilatoria,

R < -1, divergéncia oscilatoria;

D N N NN

R < -1, divergéncia monotonica.

Para malhas com convergéncia monotdnica p é calculado de forma iterativa pela

seguinte relacdo:

1 P, -1
() - in ()
f 32

Inry,

p= (34)

com razdes de refinamento r,; = h,/h, € 135, = h3/h,.

Se a ordem de precisédo, p, € maior do que a ordem tedrica, que € entre um e dois, a
seguinte relagdo para a estimativa do erro, §; é resolvido com trés malhas truncando a série no

segundo termo.
8/ = fi = fox = arhy + ayhf (35)
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A faixa de erro numérico, U;, na melhor malha € estimada com o indice convergéncia
de malha (GCI) proposto por Roache (1994). No caso de convergéncia monotonica da

estimativa depende da ordem observada de preciséo p.

Para0,5<p <2

U; = 1,25 4] (36)
Para2<p<3

U; = 1,25 max(|8;], |6;]) (37)
Parap <0,5 oup>3

Uy =3max(|fs — fol, If2 — fi]) (38)

Eca e Hoekstra (2014) desenvolveram um procedimento para estimar incertezas
numéricas em célculos CFD baseado no estudo de refinamento de malha. O erro é calculado
utilizando expansdes em série de poténcia como uma funcdo do tamanho da malha. Essas
expansdes, nas quais sdo utilizados quatro tipos, sdo ajustadas aos dados através de minimos
guadrados. A selecdao da melhor estimativa de erro é baseada no desvio padrdo, que é convertida
em uma incerteza com um fator de seguranca que depende da ordem observada de convergéncia
da malha e do desvio padréo do ajuste.

Guzik et al. (2014) apresentaram um método de lattice-Boltzmann para resolver as
equacOes de Navier-Stokes, adaptado para malhas refinadas. O método para a transferéncia de
informacdes através das interfaces entre diferentes solu¢es da malha foi desenvolvido
seguindo técnicas estabelecidas para as representacdes de volumes finitos. Esta nova
abordagem baseia-se em uma interpolacdo espaco-tempo e resolve o problema através de
minimos quadrados. A eficacia deste método é manter a segunda ordem de precisao.

Contudo, o GCI é um método simples para estimar os erros de discretizagdo e incertezas
da malha e com um numero pequeno de iteracbes numéricas ja obtém uma convergéncia de

malha satisfatoria.

2.9 METODOS DE OTIMIZACAO

Otimizar no contexto de um processo é a forma de buscar as melhores condigdes de
operacdo, o melhor dimensionamento de equipamentos, realizar um novo projeto com maior

eficiéncia. Os problemas de otimizacao sdo definidos por maximizar ou minimizar uma fungéo
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numerica contendo diversas varidveis com as suas respectivas restricbes e que seja
representativa do sistema em questdo, denominada de funcdo objetivo. Essas funcdes e
restricdes sdo dependentes dos valores assumidos pelas variaveis de processo ao longo do
procedimento de otimizacao.

Um dos principais beneficios da otimizacéo € a diminuigdo do tempo que se dedica ao
projeto, possibilitando uma anélise mais ampla e simultanea de problemas de grande
complexidade, que envolvem grande quantidade de varidveis e restricbes de dificil
interpretacdo, possibilitando uma melhoria global, solu¢bes ndo comuns e reducdo dos custos.
Algumas delimitacbes podem ocorrer devido ao aumento do numero das varidveis de projeto
envolvidas no problema, podendo surgir fungdes descontinuas que apresentam convergéncia
lenta, funcdes que apresentam muitos minimos ou maximos locais, onde os valores globais séo
dificilmente obtidos (RANGAIAH, 2009).

Os métodos de otimizagdo podem ser classificados de forma geral em dois tipos:
deterministicos e estocasticos. Os métodos deterministicos sdo caracterizados por permitir
determinar o comportamento de uma funcdo objetivo, bastando apenas conhecer o0s seus
parametros iniciais, conduzindo sempre a mesma resposta quando iniciado das mesmas
condigdes. Enquanto os métodos estocasticos, também conhecidos como heuristicos sdo
caracterizados por encontrar de forma aleatéria o ponto 6timo de uma funcédo objetivo, ou seja,
nestes métodos, como as escolhas sdo realizadas baseada em parametros escolhidos em funcéo
de uma caracteristica pré-definida que depende de cada algoritmo escolhido. Iniciando de um
mesmo ponto, cada algoritmo ird desenvolver o seu proprio curso e o resultado estimado podera
ser diferente.

Os métodos de otimizagdo sdo divulgados desde o século XIX, sendo utilizados em
problemas no campo da fisica e matematica, servindo-se de ferramentas associadas as equagdes
diferenciais ao calculo variacional. Como o progresso das tecnologias computacionais, nas
ultimas décadas houve um enorme fomento para o desenvolvimento dos métodos de
otimizacdo. Outros estudos e métodos referentes aos métodos heuristicos, com busca controlada
por critérios probabilisticos surgiram com uma forte tendéncia e auxilio dos avancos dos
recursos computacionais, pois o fato limitante desses métodos € a necessidade de um ndmero
elevado de avaliac6es da fungéo objetivo (WAH, 2009).

De acordo Biscaia et al. (2006) os métodos heuristicos, séo divididos em: métodos de
otimizagdo global; métodos de otimizagdo combinatéria; e métodos de otimizacdo natural. E 0s

definem sucintamente da seguinte forma.
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Os métodos de otimizagdo global embasam-se em determinar um resultado 6timo que
minimize a funcéo objetivo entre todos os resultados possiveis. Contudo, para a maioria das
aplicacdes de minimos locais ja sdo bons o suficiente, particularmente quando o usuario pode
usar sua experiéncia para delimitar a regido de busca ou fornecer um bom ponto de partida para
o algoritmo.

A otimizacdo combinatoria é caracterizada por um conjunto de variaveis discretas (por
exemplo, caracteristicas de um produto, variaveis de um processo, etc.). Este conjunto pode ser
finito ou apenas enumeravel. Qualquer problema discreto pode ser visto como um problema
combinatorial. Um dos problemas mais conhecido de otimizagdo combinatéria € o do “Caixeiro
Viajante”, que consiste em determinar a melhor rota a ser seguida por um vendedor através de
uma andlise combinatorial.

Por fim, métodos de otimizacdo natural que consistem em um algoritmo que tenta
simular os fendmenos da natureza, como o Recozimento Simulado (Simulated Annealing), as
técnicas de Otimizagdo por Coldnia de Formigas (Ant Colony Optimization), os Algoritmos
Genéticos (AG) e as técnicas de Otimizacdo por Enxame de Particulas (Particle Swarm
Algorithms - PSO).

No presente trabalho sera utilizada a otimizacao através do PSO. Por esta razao, a seguir
sera dada um enfoque nos métodos heuristicos e sera descrito detalhadamente os meandros do
método de otimizagdo por Enxame de Particula.

2.9.1 Recozimento Simulado (Simulated Annealing)

De acordo com Rangaiah (2009) a técnica de otimizacdo Recozimento Simulado (RS)
é inspirada na solidificacdo de metais fundidos através de recozimento seguida de um
resfriamento lento. A taxa de arrefecimento € extremamente importante para o processo de
recozimento. Em temperaturas mais altas, os atomos ou moléculas em um sistema tém grandes
energias e assim alguns atomos/moléculas podem se unir e formar nuicleos. Em temperaturas
mais baixas, 0s &tomos ou moléculas s&o menos energético, e apenas pequenas interacdes em
torno dos nucleos acontecem. Isto ajuda no crescimento dos nucleos. Estes fendmenos fisicos
sdo imitados no algoritmo RS. A formulagcdo matematica deste é dada da seguinte forma.

Um Unico ponto viével é selecionado inicialmente e a correspondente fungéo objetivo,

Fyp;, € avaliada. Um novo ponto € gerado aleatoriamente. A fungéo objetivo € avaliada em novo

ponto. A mudanga no objetivo, AF,,; = Fop/° — ;’g}.hf), é calculado. Para um problema de
minimizacao, se AF,;; € negativo, o novo ponto &€ melhor do que o anterior, e € aceito com uma
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probabilidade igual a 1. No entanto, se AF,;; € positivo (0 novo ponto é pior do que o anterior),
0 novo ponto pode ser aceito, mas com uma probabilidade igual a exp(—AF,;/T). Isso permite
que alguns pontos inferiores sejam aceitos, levando a diversidade na pesquisa. Aqui, T é um
parametro computacional, referida como a temperatura. A probabilidade de aceitacdo de um
ponto inferior, exp(—AF,,;/T). Inicialmente, o valor de T &€ mantido grande. Isso permite que
mais pontos possam ser aceitos e leva a exploragéo extensiva do espaco de busca (semelhante
a etapa de nucleacdo na solidificacdo). A medida que o nimero de iteracdes aumenta, T é
reduzido de uma maneira programada. Isto leva a exploracdo em torno das solugdes anteriores
(de crescimento de nucleos). A Figura 9 mostra como a probabilidade de aceitacéo das solugdes
é inferior a baixos valores de T. E claro que, as melhores solugdes s&o aceitas sempre com uma

probabilidade igual a 1.
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Figura 9 - Probabilidade de aceitacdo de qualquer solugdo em RS.
Fonte: Rangaiah (2009).

2.9.2 Coldnia de Formigas (Ant Colony Optimization)

O método de otimizacéo por colbnia de formigas (em inglés, Ant Colony Optimization
— ACO) é uma metaheuristica para resolver problemas de otimizagdo combinatdria complexa.
A fonte inspiradora do ACO é baseada no comportamento de muitas espécies de formigas. As
formigas individuais poderdo depositar um feroménio no chdo durante a sua caminhada. Ao
depositar o feromonio, elas criam um rastro que é utilizado, por exemplo, para marcar o
caminho do ninho para as fontes de alimentos. Varias espécies de formigas sdo capazes de
explorar caminhos de feromonios para determinar 0 mais curto entre 0s caminhos principais
disponiveis para a comida. Em analogia com o exemplo bioldgico, ACO é baseado em
comunicacdo indireta dentro de uma colbnia de agentes simples, chamado de formigas

(artificiais), mediados por trilhas de feromonio (artificiais). As trilhas no ACO servem como
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uma informacgdo numérica, que as formigas usam para construir probabilisticamente solugdes
para o problema que esté sendo resolvido e que sdo utilizadas para se adaptar durante a execucdo
do algoritmo para refletir sua experiéncia de pesquisa (DORIGO e STUTZLE, 2010).

2.9.3 Algoritmos Genéticos (Genetic Algorithm)

O termo Algoritmo Genético, AG, (em inglés, Genetic Algorithm), quase
universalmente abreviado hoje em dia para GA, foi primeiro utilizado por John Holland, cujo
livro Adaptation in Natural and Artificial Systems em 1975 foi fundamental na criagdo do que
¢ atualmente um crescente campo de pesquisa e aplicacdo. Muitos cientistas utilizam
atualmente o termo computacdo evolutiva ou algoritmos evolutivos, a fim de cobrir os
desenvolvimentos dos Gltimos 15 anos.

Os algoritmos genéticos sdo baseados na teoria da evolugdo das espécies de Darwin,
através do processo de selecdo natural. Conforme esta teoria, os individuos que se adaptam
melhor ao meio ambiente, terdo maiores chances de sobreviver e de passar seus genes para as
proximas geracdes, assegurando a evolucdo continua da espécie. Além disso, a ocorréncia de
mutacgdes permite a ocorréncia de saltos na evolucao das espécies (REEVES, 2010).

As etapas do processo evolutivo podem entéo ser resumidas em:

I.  osindividuos possuem genes que transmitem suas caracteristicas as geracdes futuras;
Il.  apopulacdo de uma geracao se constitui dos individuos gerados a partir da combinacéao
dos genes dos individuos mais aptos da geracdo anterior;
1. em uma geracao ocorrem mutacdes de maneira aleatoria que podem alterar para melhor
ou pior a adaptabilidade dos individuos desta geracao;
IV.  todos os individuos de uma geracdo tém a mesma probabilidade de sofrer uma mutacao;
V. os individuos mais aptos de uma geracdo tém maior probabilidade de efetuar

cruzamentos e deixar descendentes para a proxima geracao.

Na publicacdo de Holland (1975), a principal referéncia no campo dos algoritmos
geneéticos, demonstra em analogia com a teoria da evolugdo, que os algoritmos genéticos

possuem como caracteristicas:

I.  0sgenes representam as variaveis de decisdo e 0s cromossomos sao conjuntos de genes;
Il.  cada individuo da populacédo é representado por um cromossomo, que apresenta uma

possivel solugéo;
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I1l.  aaptiddo do individuo € representada pelo valor da funcéo objetivo associada ao seu
Cromossomo;

IV. as mutagdes alteram o valor das varidveis de decisdo, alterando o valor da funcao
objetivo;

V. osindividuos mais aptos, que tém melhores valores da funcdo objetivo, possuem maior

probabilidade de transmitir seus genes a proxima geracao.

A Figura 10 apresenta as etapas da operacao do algoritmo genético.

X SELECIONAR 0OS
POPULACAD | | STUERARAROS | | EFETUAR | | EFETUAR | | CRIARNOVA
INICIAL NS APTOS CRUZAMENTO MUTUCAO POPULAGAO
AVALIAR O
FIM SIM CRITERIO DE
PARADA
NAO

Figura 10 - Etapas de um algoritmo genético (REEVES, 2010).

Da etapa de selecdo dos individuos mais aptos até a criacdo da nova populacdo sdo
continuamente repetidos até que um critério de parada seja satisfeito. Estes critérios sdo
dependentes do problema, mas geralmente correspondem a ter sido encontrada uma resposta
suficientemente boa para o problema ou ter sido executado um certo nimero de iteracbes do

algoritmo (geracoes).
2.9.4 Técnicas de Enxame (Swarm Algorithms)

Conforme Ali e Kaelo (2008) a técnica de otimizacdo Enxame de Particulas (em inglés,
Particle Swarm Optimization — PSO) foi sugerido por Kennedy e Eberhart em 1995. Ela foi
desenvolvido com base nas observacdes do comportamento social dos animais, como aves,
cardumes de peixes e enxame de abelhas. Como todos 0s métodos baseados em um conjunto
de populacgéo, o PSO utiliza uma populagéo de solugdes candidatas, chamado particulas, com
as suas respectivas posicoes iniciais dadas aleatoriamente a partir de um espaco de busca Q. A
cada iteracdo, cada particula é atribuida com uma velocidade, também inicializados de forma
aleatdria em Q, de acordo com as suas proprias experiéncias e as de seus companheiros, ou seja,
0s outros membros do conjunto da populacdo. A velocidade de cada particula é atualizada
utilizando a melhor posicdo que visitou até agora e a melhor posicéo global visitada por seus

companheiros. Em seguida, a posi¢do de cada particula é atualizada usando sua velocidade
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atualizada por iteragéo. PSO ganhou popularidade ultimamente e tem sido aplicada largamente

em diferentes campos.
2.9.4.1 Traducdo Matemaética do PSO

Uma forma matematica a técnica de Otimizacdo por Enxame de Particulas é exporta
neste item, derivando desta forma, uma nova formulagdo uma versao modificada do algoritmo
originalmente proposto.

Biscaia et al. (2006) demonstra que a ideia base do algoritmo € o estabelecimento, em
cada iteracdo, do movimento de cada uma das particulas do grupo composto por n particulas.
Este movimento é direcionado baseado na melhor posicdo (melhor valor da funcéo objetivo)
no espaco que a particula ja encontrou em seu movimento e no conhecimento da melhor posicéo
jaencontrada por todo o grupo. Para assegurar a existéncia de uma certa personalidade em cada
individuo se dota cada individuo do grupo de um comportamento distinto e aleatério em que a
ponderacdo destas duas informacdes é sorteada ao longo do processo, assumindo assim um
valor diferente para cada uma das particulas e variando este valor ao longo do processo iterativo.
Assim, considerando o movimento da particula em um plano ou em um espaco bi-dimensional

e sua localizacdo neste espaco caracterizada por suas coordenadas:

Posicdo da particula k no plano xy no passo ou iteragdo i: (x,gi),y,gi)) ondek =1, 2, 3,
..., N (nmero total de particulas no exame) e i =1, 2, 3, ..., m (nimero total de passos); melhor
posicdo da particulak: (, yyetom)x et e a melhor posicdo ja encontrada pelo enxame (todas

as particulas) (fglobal, yglobal). A Forca Motriz que movimentara cada uma das particulas sera

proporcional a distancia entre a posicdo atual da particula e o ponto resultante da média

ponderada entre a melhor posi¢éo individual da particula e a melhor posi¢do do enxame, isto é:

® melhor PN

. X Ax +(1-21)-x

xO = ’(‘i) — ( I:nezhor ( ) Agwbal) onde A e y sd0 nimeros aleatrios € [0,1].
Yk U Yk + (1 _Y) " Yglobal

A
ymethor  melhor individual

Vmethor melhor global

x’r(nelhor

f7r.lglhor
Figura 11 - Regido no plano xy de todos os Xf:).
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O triangulo sombreado na figura acima representa a regido no plano xy de todos os X,El).
Considerando o movimento de cada particula analogo ao do movimento do sistema
mecanico carrinho-mola-amortecedor resulta no balanco de forgas na forma adimensionalizada,

temos as seguintes expressoes para a dire¢do X e y, respectivamente:

d?x; (t) dx (t) -
d:z =-2-&- C’;t - K- [xk(t) _ Xl((l)]
d?y (t) dy,(t) :

estas duas equacdes diferenciais sdo resolvidas no intervalo de tempo (tempo adimensional, que
na realidade mede as iteragdes do processo): t; = i- At <t < (i + 1) - At = t;4. No inicio do

intervalo se tem: x(£) = x{”; yi () = y; —dx;t(t) = v, —dy;t(t)
t.

i i

= v,Ei) (que sdo dois

componentes do vetor velocidade da particula no inicio do intervalo). Os parametros &, e ¢

sdo nameros aleatorios adimensionais € [0,1] ¢ a constante K ¢ um valor qualquer > 1.

Reescrevendo as duas equacdes diferenciais em termos dos dois componentes do vetor

velocidade resulta no sistema de equac6es diferenciais de primeira ordem:

(dvy (t) 0
ez —2-& () — K- [xk(t) - X ]
dxp (t) 10)
dt =7
. i
dvy (t) 0)
DO _ 0 10— 7]
dy(t) —,®
\ dt k
ti

Resolvendo numericamente estas equacdes pelo método de Euler explicito, resulta no

final do intervalo:

1 ) ) . .
fv,&” ) = v,gl) —2-& " At- v,gl) —K-At- [x,(cl) —X,El)]
(+1) _ @D O]
< Xy =x,  +At v,
D 40 g ttl® -0ty 1)

k YD = O 4 ap 0
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Definindo as variaveis V, = At - v e I, = At - v 0 sistema acima resulta em:

VD =V - 26 ae- v - K86 10 - X7
xe =00 + 1

i+1) _ ® © _ y®

e =@ —2- gt W — k- ae2 - [y0 - 70|

Wl
\ e =y +

Agrupando os parametros das expressdes acima chega-se a forma iterativa do método

conforme sugerida por Eberhart e Kennedy (1995):

- . . . R .
fo(,;: ) w® . V;c(;c) +cp A [xlr(nelhor _ x,((l)]-i-cz v [xglobal _ x]((l)]

=) 4

i+1 ; ' ; . ;
NS = 0@y 4 ey [yireter — v 4ey ¢ [ Fgtonar = Vi

b
| =50+

parai=0, 1,2, ..., m—1; sugere-se adotar a ponderacéo w® descrescente com i de forma linear
d 80" w® = w4+ e Y (= L Wit
Segundo a expressao: w = Winicial (wfmal wmlctal) (m—l) com C‘)fmal Winicials AS
constantes c; e ¢, sdo valores reais positivos escolhidos pelo usuario e os parametros A,y,n e {
sdo valores randdémicos ou aleatorios sorteados em cada passo do processo iterativo. As

posicdes e velocidades iniciais das particulas podem ser definidas pelo usuério ou entdo geradas

aleatoriamente pelo computador.

Alguns trabalhos na literatura aplicaram o algoritmo genético para otimizar
especificamente um reator com membrana, entre eles estdo o de Rahimpour e Behjati (2009) e
Farsi et al. (2014), ambos realizando a otimizacdo de parametros operacionais como a pressao,
temperatura e vazdes de operacdo. Entretanto, até o presente momento, ndo foi encontrado na
literatura trabalhos especificos sobre a otimizacdo de reator com membrana para producao de
hidrogénio utilizando técnicas de enxame de particulas, apesar de ter inUmeros trabalhos que
utilizam tais técnicas para otimizacdo em outros processos quimicos como os trabalhos de
Santos (2009), Santos et al. (2010), Santos et al. (2012).
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3. METODOLOGIA

Neste capitulo seré apresentado a metodologia desta dissertagdo expondo a modelagem
matematica, na qual é demonstrado as equagdes de massa, movimento e energia utilizado pelo
pacote computacional ANSYS/CFX® assim como o modelo de turbuléncia que sera utilizado
com as devidas simplificacdes, as taxas de reacao para cada espécie, calculo da permeabilidade
na membrana, configuracéo do reator a ser modelado no CFX® com os respectivos parametros
e condicOes iniciais e de contorno, a metodologia para os calculos de convergéncia de malha, o
algoritmo base para o método de otimizagdo por enxame de particula e o esquema de integragédo

entre o software ANSYS/CFX® e a linguagem de programacéo Fortran.

3.1 MODELO PROPOSTO

No atual trabalho foi modelado um reator com membrana de paladio, que é caracterizado
como um reator com membrana ndo catalitica, onde a principal funcdo da membrana é realizar
a permeseletividade do hidrogénio. O reator proposto contém as seguintes configuracfes: 0s
reagentes (na regido anular) e o gas de arraste (na regido central) sdo alimentados na mesma
direcdo, ou seja, vazdes concorrentes; o catalisador estd disposto de forma empacotada na
regido anular; a parede externa do reator € isolada termicamente e pode ser considerada
adiabatica; a reacdo e 0 gas de arraste ocorrem em condicdes isotérmicas e isobaricas.

Com o intuito de realizar a validacdo com dados experimentais disponiveis na literatura,
0 modelo proposto segue a configuracdo do trabalho por Shu et al. (1994). A Figura 12 mostra

0 esquema de reator modelado.

Reagentes Vo ‘: L S e L. Produtos
g >.'?’ g L .3? “ﬁ * 2’ - ‘3?-”3\""39'?‘7"‘ >
W o efo reagional [ %%
s 'i“ T B Y SR N e N e
Gas de arraste Gas de arraste + H;
> N
rg Permeado >
.-». ISR SR Ay WA ,‘w‘“ -As, A
Reagentes q» _4 \c!u,,, : .;A&" s -,~’.\.74;. Produtos R
.2’) .y' ; b ‘ .y \- Y s.‘,)} 7
b ..'g SN e RIC 'g TN AN

Figura 12 - Esquema do reator com membrana utilizado na modelagem.
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3.2 MODELAGEM MATEMATICA

As equacdes de balango de massa e quantidade de movimento apresentada nesta se¢éo
sdo as equagOes utilizadas pelo pacote computacional ANSYS/CFX® versdo 14, que sera
utilizado para solucionar a problematica em estudo. As hipoteses adotadas para esta modelagem
foram as seguintes: sistema de coordenadas cilindricas, escoamento em regime permanente,
tridimensional e turbulento; fluido compressivel; sistema isotérmico; e sistema com geragéo e

consumo de especies.
3.2.1 Balanco de Massa

A equacdo de conservacao de massa, ou equacao da continuidade é incorporada de um
termo fonte, Sm, proveniente de uma reacdo ou geracdo e é valida tanto para fluidos

compressiveis quanto incompressiveis e descrita na forma vetorial conforme a Equacéo 39.
V- (p¥) = Sp, (39)
3.2.2 Balanco de Quantidade de Movimento

A conservacdo de momento em um referencial inercial é descrita na forma vetorial pela

Equacao 40.
V- (ppB) = —VP+V:(D) +pd + F (40)

onde P é a pressdo estatica, T € o tensor tensdo (descrito abaixo) e pg e F sdo a forca

gravitacional de corpo e as forgas externas de corpo, respectivamente. F também contém outras
fontes dependentes do modelo, como meio poroso e fontes definidas pelo usuario. O tensor

tenséo é aqui dado pela Equacéo 41.
= - - 2 -
T=u (Vv+VvT)—§V-vI] (41

onde u € a viscosidade dindmica, | € o tensor unitario e o segundo termo da direita corresponde

ao efeito de dilatacdo volumeétrica.
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3.2.3 Modelo de Turbuléncia

Escoamentos turbulentos sdo caracterizados velocidade, temperaturas, pressoes e outros
campos flutuantes. No estudo de tais escoamentos, as grandezas de interesse pratico
correspondem a média temporal dos valores flutuantes. Para obtencdo dessa média, as equacdes
de escoamento laminar transiente sdo convertidas em equacGes médias temporais para
escoamento turbulento através de uma operacdo matematica que tem como pressuposto
flutuacGes rapidas e aleatdrias dos valores a cada instante em torno de um valor médio
(PATANKAR, 1980).

As equacbes modificadas contém novas variaveis de valor desconhecido e para sua

determinacdo sdo necessarios modelos de turbuléncia.
Descricdo do modelo Tensores de Reynolds SSG (SSG Reynolds Stress model)

Modelos dos Tensores de Reynolds tém mostrado desempenho preditivo superior em
comparagdo com 0s outros modelos de turbuléncia. Esta é a principal justificativa para o0s
modelos dos Tensores de Reynolds, que sdo baseados em equacdes de transporte para oS
componentes individuais do tensor tensdo de Reynolds e da taxa de dissipacdo. Estes modelos
sdo caracterizados por um maior grau de universalidade. A pena para essa flexibilidade é um
alto grau de complexidade do sistema matematico resultante. O aumento do ndmero de
equacdes de transporte leva a reducdo da robustez numeérica, requer um maior esforco
computacional e muitas vezes impede o seu uso em fluxos complexos.

Trés variedades do Modelo dos Tensores de Reynolds estdo disponiveis, que usam

diferentes constantes do modelo:

Reynolds Stress Model (LRR-IP)
QI Reynolds Stress Model (LRR-QI)
SSG Reynolds Stress Model (SSG)

Em geral, 0 modelo SSG, que recebe o nome das iniciais dos seus desenvolvedores
Speziale, Sarkar e Gatski, & mais preciso do que as versdes LRR para a maioria dos fluxos. Isto
é particularmente verdadeiro para os fluxos de vortices. O modelo SSG é por isso recomendado
em relacdo aos outros modelos, que estdo la por razdes historicas e porque eles sdo os modelos

padroes.
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O modelo padréo dos Tensores de Reynolds no ANSYS/CFX baseia-se na equagao «.

O CFX-Solver resolve as seguintes equacgdes para o transporte dos Tensores de Reynolds:

dpUL 0 D 2 k?\oww 2
— Ty —k(Ukpu W) — x| K +t3Gp— P Py —§5ij/0€ + @y + Py (42)

onde ®;; é a correlagdo de pressdo-deformacéo, e P;;, o termo de presséo exata, € dada por:

ou; ou;
Pij = —puuy ox, PGy (43)

A pressao devido a flutuabilidade é dada por:

1
Pijp = Bij — Cygs (Bij - §Bkk5ij> (44)

em que o segundo termo representa a contribuicdo flutuabilidade do termo de pressao-

deformacgdo , e B;; é dada pela seguinte expresséo:
Bij = gib; + g;b; (45)
Se 0 modelo de flutuabilidade Boussinesq € usado, entdo b; € modelado como:

_ He 0T

b el
bog," 0x

(46)
onde B é o coeficiente de expansdo térmica, u, € a viscosidade aparente e 0 parametro de
Lennard-Jones, g, € igual a 2/3 para o modelo dos Tensores de Reynolds - SSG. Caso contrario,
é modelado conforme a expressdo (modelo flutuabilidade completo com base em diferencas de
densidade):
pe 0p

bj=——— 47

A medida que a dissipagdo da turbuléncia aparece nas equacdes de tensdo individuais,

uma equacao para ¢ ainda é necessario. Este agora tem a forma:
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dpe
ot

b0 (pU) = T+ (CoaPe — Ceape + CeaPe) + 5 ((u =t )£> (48)

Oxy k 0xy Ocrs/ OX

Nestas equacoes, os coeficientes de difusdo anisotrépica dos modelos originais foram
substituidos por uma formulacéo isotrdépico, o que aumenta a robustez do modelo dos Tensores
de Reynolds.

Um dos termos mais importantes modelos dos Tensores de Reynolds é a correlacao de

pressdo-deformacdo, ®;;. Ele atua para dirigir em direcdo a um estado de turbuléncia isotropica
redistribuindo as tensdes de Reynolds. O termo pressdo-deformacao inicialmente pode ser

dividido em duas partes:
D =D, + Dy (49)

O modelo SSG foi desenvolvido por Speziale et al. (1991) e usa uma relacdo quadratica
para a correlagéo de presséo de tensdo. A fim de comparar as correlagdes presséo-deformacao
para os trés modelos, uma forma geral pode ser determinada com base no tensor anisotrépico,
a;; e 0 tensor taxa de deformacdo media e tensor de vorticidade meédio, S;; e €,
respectivamente. As formas gerais sdo expressas pelas Equac6es 50 e 51:

1
CI)iLl = —pe [Cslaij + CSZ (aikakj — §amnamn6ij>] (50)

Do = —CriPa;j + CrypkSij — CrzpkSij\/ QmnGmn

2
+ Crupk (aiijk + ajSi — §akj5kj5ij> + Crspk(an Qe + aj Qi) (51)

onde
L 2
Clij = T_§5ij (52)
5y =2 (2%, 95 53
b 2 ax] axi ( )
o _Lfou: oy, e
b 2 ax] axl- ( )
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Esta forma geral, pode ser utilizado para modelar as correlagGes lineares e quadraticas,
utilizando valores apropriados para as constantes. As constantes sdo listadas na Tabela 4 para o

modelo dos Tensores de Reynolds SSG:

Tabela 4 - Valores dos coeficientes para 0 modelo de turbuléncia dos Tensores de Reynolds - SSG.

Coeficiente Curs O¢Rrs Cs Cer Cer Csq
Valor 0,1 1,36 0,22 1,45 1,83 1,7
Coeficiente Cs2 Crq Cry Cr3 Crq Crs
Valor -1,07 0,9 0,8 0,65 0,625 0,2

3.2.4 Taxas de reacdo das espécies

As equacdes das taxas de reacdo para cada espécie no reator com membrana sdo dadas
através das Equaces 55, 56, 57, 58 e 59, com base nas expressdes de taxa de reacéo das duas

reacOes de reforma a vapor (Equacdes 21 e 22) e a na reacdo de gas-shift (Equacédo 23).

Ten, = —(r +13) (55)
Tco, =12 + 13 (56)
Teo =T1— 13 (57)
Ty,o = —(ry + 12 + 213) (58)
Ty, =31 + 1, + 413 (59)

onde as taxas de reacgdes representam o consumo do CH4 e H20 e a formacéo do CO2 e Ha.
3.2.5 Fluxo molar do hidrogénio na membrana

O fluxo molar do hidrogénio através da membrana é dado pela lei Sieverts-Fick,

expressa em termos de presséo parcial, conforme a Equacdo 28.

0,5 0,5
p ido — P
]HZ — PeH2 ( Hy,retido 5H2,permead0) (28)

A expressdo da permeabilidade foi obtida por Shu et al. (1994) através de dados

experimentais, apresentada na Equacéo 60.

E
Pe = Peg, exp (ﬁ) (60)
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Os valores dos parametros, Pe?,2 e E, estimados por Shu et al. (1994) apresentados na

Tabela 5.

Tabela 5 - Pardmetros da permeabilidade.

Pey, (mol/m s Pa’?) E (J/mol)

2,19-10° -29730

3.2.5 Porosidade do leito catalitico

A porosidade do leito catalitico foi calculada atraves da expressao desenvolvida por

Reichelt e Blasz (1971) e apresenta a seguinte forma.

[ (-2)]

ey = 038+ 0,073 |1+ —
()

sendo d,, o diametro da particula do catalisador e D, a diferenca entre o diametro interno do

(61)

tubo externo do reator e o diametro externo do tubo interno do reator.
3.2.6 Conversdo de Metano e Recuperacdo de Hidrogénio

A expressOes utilizadas para o calculo da conversdo de metano no meio reacional e a
recuperacdo de hidrogénio no arraste sdo demonstradas pelas Equacbes 62 e 63,

respectivamente.

inicial final
XCH — X
_ 4 CH4_
XCH4 - xinicial (62)
CH,
permeado
H;
YHZ ~ _permeado retido inicial na reagao (63)
+ Xy —X
H; 2 Hy

onde x indica a fracdo molar da espécie (metano ou hidrogénio) no meio referido.

3.3 CONFIGURACOES DO REATOR COM MEMBRANA NO ANSYS/CFX®

Nesta etapa serd apresentada a configuracdo do problema do reator com membrana no
pacote computacional ANSYS/CFX®. A Figura 13 exibe o bloco com os sub-pacotes do CFX,
sendo os seguintes: Geometry (DesignModeler), utilizado para elaborar a geometria; Mesh
(Meshing), para discretizar a geometria e gerar a malha; Setup (CFX-Pre), onde é realizada toda
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a configuracdo do problema (e.g., condicdes iniciais, etc.); Solution (CFX-Solver Manager),
onde é solucionado o modelo até atingir os critérios de convergéncia; e Results (CFD-Post),
onde sdo vistos e tratados os resultados desejados.

Com o intuito de reduzir o tempo computacional para a resolucdo do problema, foi
aproveitado a simetria do problema que é disposta em coordenadas cilindricas e a geometria
gerada foi reduzida para uma secdo de 15° do reator, como mostrado na Figura 14.

- A

S8l %% Fluid Flow (CFX)

2 i Geometry v 4
3§ Mesh V4=
4 a Setup —
3 % Solution =
6 @ Results =

Figura 13 - Sub-pacotes do CFX.

A geometria foi elaborada de maneira analoga ao reator apresentado por Shu et al. (1994),
na qual a regido anular corresponde ao retentato, a regido central ao permeado e a membrana

na interface entre ambas as regides, como mostrada na Figura 14.

Graphics

Permeado

0,000 0,500 1,000 (crm)

0,260 0,760

Figura 14 - Geometria do reator com membrana pelo DesignerModeler/CFX.

O reator possui as seguintes dimensdes listadas na Tabela 6.

Tabela 6 - Dimensdes do reator com membrana Shu et al. (1994).

Descri¢ao Dados Unidades
Comprimento 3,6 cm
Diametro interno do tubo externo 1,7 cm
Diametro interno da membrana 0,948 cm
Espessura da membrana 20 pum
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Em seguida foi gerada a malha a partir da geometria elaborada através do sub-pacote
do CFX, Meshing, como mostra a Figura 15.

0 0,005 001 (m) Z)\ %
N .

0,0025 00075

Figura 15 - Estrutura da malha para o reator com membrana.

A malha ilustrada apresenta 1944 elementos e um total de 2775 néds discretizados, com
distancias entre os nos variando entre 0,0005 e 0,0015 m.

No Setup foram configuradas 3 regides (dominios), referentes ao meio reacional,
membrana e zona de arraste. O meio reacional é tratado como um leito fixo catalitico, sendo
modelado como um meio poroso. A membrana também é tratada como um meio poroso por
onde ira permear somente o hidrogénio, realizando a funcdo de uma membrana permeseletiva.
Ja a zona de arraste é tratada como um escoamento de uma mistura gasosa, contendo apenas N2
(gés de arraste) e H> (componente permeado) neste sistema. A Tabela 7 mostra os valores dos
parametros para o reator com membrana baseados no trabalho de Shu et al. (1994).

Tabela 7 - Valores dos pardmetros do reator com membrana.

Descri¢do Dados Unidades
Temperatura de alimentagéo 773,15 K
Pressdo de alimentacéo 136 kPa
Alimentacdo inicial

CHas 5,17 mol/h

H20 17,35 mol/h

CO2 0,29 mol/h

H2 0,63 mol/h

N2 0,85 mol/h

Densidade do catalisador 2355 kg/m3
Diametro da particula catalitica 0,0173 m
Temperatura do gas de arraste 293,15 K
Porosidade do meio reacional 0,51 -

Fonte: Shu et al. (1994).
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Os parametros cineticos (i.e., taxas de reacdes, coeficientes da taxa de reacdo, constantes
de equilibrio da reacdo e constantes de adsorcdo de cada componente) sdo adicionadas como
expressao no Setup e configurados como termo de geragdo/consumo, Sm, No balanco de massa.
Os valores das constantes pré-exponenciais, energias de ativacao e variacdo de entalpias de
adsorcéo relacionados as EquacOes 26, 27 e 28 sdo apresentados na Tabela 8 conforme Shu
(1994).

Tabela 8 - Pardmetros cinéticos usados para o calculo das taxas de reacées.

Parametros Fatores Unidades dos E e AH

pré-exponencial Fatores pré-exponenciais (kJ/mol)

k, 1,336-10% mol-MPa%*/kgcat-h 240,10
k, 1,955-107 mol/Kgcat-h-MPa 67,13
ks 3,226-10% mol-MPa’*/kgcar-h 243,90
K; 8,06-10% Pa? 220,2
K, 1,412-10 - -37,72
K; 1,14-10% Pa? 182,4
Kcu, 6,65-10 MPa't -38,28
Kco 8,23-10* MPa't -70,65
Ku,o 1,77-10° - 88,68
Ky, 6,12-108 MPa't -82,90

Fonte: Shu et al. (1994).

Para cada dominio é configurado os seguintes aspectos: tipo de dominio (fluido, sélido
ou poroso); os fluidos; sistema de coordenadas adotadas; modelo do balanco de energia; método
de turbuléncia; método de resolucdo da malha; e os critérios de convergéncia.

O termo de permeacdo através da membrana foi adicionado como termo fonte em ambos
os dominios. No dominio da reacdo foi adicionado com termo de consumo, simulando dessa
forma a permeacdo na interface do meio reacional para a membrana, e no dominio do gés de
arraste foi adicionado como termo de formag&o simulando a permeacéo na interface membrana
para o meio de arraste. O termo de permeacdo do hidrogénio que é expresso em fluxo molar foi
convertido para taxa de massa, devido a configuragdo do ANSYS/CFX que adiciona esse termo
ao termo de fonte no balangco de massa em cada dominio.

Enfim, o CFX-Solver Manager € executado e os resultados séo apresentados no CFD-
Post.

3.4 TESTE DE CONVERGENCIA DE MALHA

Com o intuito de analisar a precisdo dos resultados obtidos pela malha gerada, foi

realizado o teste de convergéncia de malha. Tal teste consiste em observar qual o grau de
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refinamento da malha para que ndo ocorra variagdes nas solucdes das equacdes de massa,
movimento e energia envolvidas, quando comparada malhas com diferentes refinos. O teste é
realizado quantificando a invariabilidade da malha que é chamado de indice de Convergéncia
de Malha (em inglés, Grid Convergence Index, GCI).

Para avaliar a influéncia da malha é necessario comparar no minimo 3 (trés) malhas com
diferentes refinos, necessarias para estimar os parametros integrantes no célculo do GCI. No
problema do reator com membrana serdo geradas 5 (cinco) malhas de diferentes refinos.

A metodologia utilizada para os diferentes refinos das malhas é descrita pelos seguintes

passos de acordo com a American Society of Mechanical Engineers (ASME, 2008):

1°: Definir uma célula representativa para célculos tridimensionais a partir da Equacéo 64.

IRCPNE
h= NZWL-)‘ (64)

=1

sendo, V; o volume de cada elemento da malha analisada e N o nimero total de elementos

usadas para os calculos.

2°: Selecionar diferentes refinos de malha e estimar a razao entre os refinos 7;; = h;/h; > 1,3,
onde o valor da razdo maior que 1,3 € empirico, os indices i e j sdo relativos as malhas mais

refinada e menos refinada, respectivamente.

3°: A sequéncia de refino deve ser da seguinte forma que h; < h, < h;. Em seguida calcular
os parametros de ordem de precisdo p utilizando as Equacbes 65a, 65b e 65c. Abaixo sdo

apresentadas as equacOes considerando o refino apresentado pelas malhas 1, 2 e 3.

P = nton) lInlesz/e21| + q(P)] (65a)
rP —s
q(p) =In (:,,1 — S) (65b)
32
s=1.sgn (Zﬁ) (65¢)
21

sendo, ez, = f3 — f5, €21 = f, — f1 0 erro e f; o valor do pardmetro em um ponto no volume

de controle no qual ocorre uma maior variacdo da variavel sob analise.
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4°: Calcular os valores extrapolados a partir da Equacéo 66.
e = O fi = /G = 1) (66)

5°: Calcular a estimativa de erro para cada mudanca de refino da malha a partir dos seguintes

parametros.

Erro aproximado, pela Equacéo 67:

ji _ |¢i - ¢j| (67)
¢ of
Erro extrapolado, pela Equacéao 68:
ji
i t ¢i
xt = [T (68)
ext
indice de convergéncia da malha, pela Equacio 69:
1,25.¢]
GCli = —5— (69)

ji
3.5 ALGORITMO DO METODO DE OTIMIZACAO POR ENXAME DE PARTICULAS

Segundo Biscaia et al.(2006) o algoritmo PSO-classico para a busca do maximo de uma

funcdo objetivo f(x,y) pode assim ser sumarizado pelo pseudo-codigo a seguir:
Etapa Inicial (Iteragéo zero):

Entre com n (o numero de particulas do enxame), m (o numero de iteracdes), especifique
os valores de wfinar, Winicialr €1, €2 € 0 valores minimos e maximos de x e de y. Gere as

condigdes iniciais segundo o procedimento abaixo:

parak =1, 2, ...,n faca
e mdl);  xx€ Xmin + A7 Oomar — Xmin);,  xEPOT & x,

Y€ md@): Y€ Ymin + Y Omax = Ymin)i Y€y,
Ve €0, V€ 0 (optou-se neste caso para partir com as particulas em repouso)
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faga k\melhoré Xy )f;melhoré yl' flmelhoré f(xl yl)' fglObalé flmelhm«_

Etapaa parai=2,..,n faca f™"M"& f(x;,y,)
se (fimelhor S fglobal) entio fa(;a
Qmelhoré x:°
L
ymelhoré Vi
IR}
fglobal ¢ gmelhor_\/g|te para o inicio da Etapa a com o proximo i.
sendo (fmethor< fglobaly _\/olte para o inicio da Etapa a com o proximo i.

Etapa 1 (Iteracéo i)

parai=1..m faca <€ wmicia + (Ofinar — Oiniciar) * (Tln__ll)

Etapa 1-a

para k=1,..,n faca: A < rnd(1); y € rmd(l); ¢ < rnd(1); & < rmd(1)
Veik € @ Vyp+cp- A (xlrcnelhor - xk) +Crye (fgzobal — xk)
Vo€ w-Vy+ci-ge (%Znelhor - )’k) +c, ¢ (yglobal - }’k)
X< Xk + Varr k€ Y+ Vyx

se (Xk > Xmax) faca x, € xpayxs Vir € 0;
se (Xx < Xmin) faca x, € xXpin; Vi€ 0;
se (Vk > Ymax) faca ¥k € Ymax; Vyu€0;
se (Vk < Ymin) faca ¥ € ymin; Vyu€0;
caleule  farua € f(xk Vi)

se (fatual > fkmelhor) faga fkmelhor & fatual; xlr{nelhor & X yITelhor & Vi

se (fatual > fglobal) fa(;a fglobal < fatual; fglobal < X yglobal < Yk

caso (faruar ngzobaz) - volte ao inicio da Etapa 1-a com o proximo k se k < n, caso contrario
(k>n) va para o inicio da Etapa 1 com o proximo i se i <m, caso contrario [ i > m] va para
a Etapa 2

Etapa 2
O processo iterativo terminou 0s melhores valores de x e y séo:

xglobal

5}global
Neste ponto o melhor valor da fungéo objetivo é:
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fglobal

FIM

A ideia deste algoritmo foi implementada na linguagem de programacdo Fortran.
Adaptado de tal forma que o Fortran ird modificar o arquivo definicdo no software
ANSYS/CFX® e executar 0 mesmo para gerar novos resultados utilizando os valores estimados
pelo algoritmo de PSO. Em seguida, acessa o arquivo de saida do CFX e analisa os dados
gerados para calcular a funcao objetivo do problema. Dessa forma, a cada iteracéo é verificado
se 0s parametros operacionais calculados pelo algoritmo de PSO sdo realmente os melhores
valores para o problema em questdo. A Figura 16 ilustra o esquema da estratégia de otimizacéao

que integra 0 ANSYS/CFX® e a linguagem de programagcéo Fortran.

Inicio PSO (Particle Swarm Optimization) Reator com membrana

F%.=0
v obj

v

\4

Estimativade T,Pem

Calculo da F,p;

Iteragdo k. = 1, n;

Integracdo das equagdes

v

T e ' Obtencéo do perfil de

Fopj = max(Fqu)

fragéo molar de CH4 e Hz

Perfil de CH, Perfil de H,

Perfil 6timo de fracdo
molar de CH,4

Figura 16 — Esquema da interface de comunicacgdo Fortran/CFX®.
Adaptado: Santos (2009).

3.6 FUNCOES OBJETIVO

Como o principal objetivo é otimizar as condi¢des operacionais do reator com membrana
modelado, inicialmente neste trabalho, adotou-se as seguintes fungdes objetivo para serem
analisadas pelo método de otimizacdo: a) minimizacdo da fracdo molar de metano na zona

reacional; b) maximizagdo da conversédo de metano e; c) maximizagdo da recuperacdo de
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hidrogénio. Os cddigos utilizados para cada funcdo objetivo encontra-se no apéndice deste
trabalho.
Contudo, apos ser apresentada a metodologia que sera aplicada nesta dissertacéo, o

Capitulo a seguir discorrera sobre os resultados obtidos neste trabalho.
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

Neste capitulo serdo apresentados os resultados deste trabalho. Ap6s a modelagem do
reator com membrana foi realizado o estudo de convergéncia de malha para identificar qual
refinamento de malha apresenta melhor precisdo, em seguida, foram simuladas todas as
condicdes experimentais apresentadas por Shu et al. (1994) para dessa forma validar o problema
modelado. Um estudo paramétrico com diversas condi¢fes operacionais foi realizado e, por
fim, o estudo de otimizagdo através do método de otimizacao por enxame de particula é exposto
com as melhores condi¢Bes operacionais estimadas pelo método. Todos os dados foram
executados em uma estacio de trabalho IBM com processador Intel Xeon® E5-2620 2 GHz e 8
GB de meméria RAM.

4.1 ANALISE DE CONVERGENCIA DE MALHA

A metodologia proposta pela ASME (2008) foi utilizada para construir os diferentes
refinos de malha para o reator com membrana, considerando a concentragdo molar do
hidrogénio na zona de arraste e a concentragdo molar do metano no meio reacional como
variaveis a serem monitoradas no estudo de convergéncia de malha para os respectivos
dominios. O método proposto pela ASME (2008) sugere que se faca a anélise do estudo de
malha com no minimo 3 (trés) malhas com refinos distintos. Neste trabalho para avaliar melhor
a variabilidade da malha foi realizado o estudo de convergéncia com 5 (cinco) malhas. Portanto,
foram geradas malhas com 1944, 980, 480, 209 e 104 elementos discretizados para a geometria
modelada, chamadas de N1, N2, N3, N4 e N5 respectivamente. As Figuras 17 e 18 mostram a

visdo frontal e lateral, respectivamente, das malhas geradas.

@) (b) © (d) ()

Figura 17 - Visdo frontal das malhas geradas: a — N1; b — N2; ¢ — N3; d — N4; e — N5 elementos.
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() (d)
Figura 18 - Visdo lateral das malhas geradas: a— N1; b — N2; ¢ — N3; d — N4; e — N5 elementos.

Afim de verificar a incerteza ao longo do comprimento do reator, foi realizado o estudo
da convergéncia de malha em 36 pontos ao longo dos 0,36 cm da zona de arraste e do meio
reacional. A Figura 19 apresenta os perfis de concentracdo molar do Hz ao longo da zona de

arraste, mostrando os resultados das 5 (cinco) malhas (N1, N2, N3, N4 e N5).

0,50
T 0,45-_
>
g 0,40-_
o
kSl 0,35 4
O ]
€ 0,30
[}
o 4

™ 0,25 1
T 1 —m— N1-1944
; 0,20 —e— N2 -980
° 1 —4a— N3 -480
E 0154 —v— N4 -209
AT 1 -
S 010 ~ < N5-104
% ]
o 0,054
c
8 -

0,00 T T T T T T T T T T T T T T
0,000 0005 0,010 0015 0020 0025 0030 0,035

L (m)
Figura 19 - Perfis de concentragdo molar de H, permeado.
A Figura 20 mostra o perfil da concentracdo molar do H extrapolado entre as malhas
N1 e N2. Os valores das ordens de precisao, p, foram calculados para cada ponto, variando
entre 7,4354 e 19,7574 e apresentando um valor médio, p,eqio = 16,3398. Os valores dos GCl,
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foram estimados com p,.cqio € plotados como barras de erros juntamente com o valor
extrapolado entre as malhas.
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0,65 O
0,60
0,55
0,50
0,45
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0,35 -
0,30 }

0,25 -} §%

0,20

0,15_- E

0.10 ] .

0051

0,00 ] y T T T T T T T T T T T T T

0,000 0005 0010 0015 0020 0025 0030 0,035
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21

Concentragéo molar de H, permeado (mol/m?)

Figura 20 - Perfil de H; extrapolado entre as malhas N1 e N2 com barras de erro no arraste.

A Figura 21 exp0e o perfil da concentracdo molar do H2 extrapolado entre as malhas N2
e N3. Os valores das ordens de precisdo variaram entre 1,3254 e 13,8470 e apresentou um valor
médio, Pmédio = 4.9851.

0,50

0,45 4 32

(I)ext

" KR

0,30
0.25- e
0,20
0,15 - .
0,10 e

0,05

Concentragdo molar de H, permeado (mol/m?)

0,00 T T T T T T T T T T T T T T
0,000 0,005 0,010 0,015 0,020 0,025 0,030 0,035
L (m)

Figura 21 - Perfil de H; extrapolado entre as malhas N2 e N3 com barras de erro no arraste.

A Figura 22 apresenta o perfil da concentragdo molar do H; extrapolado entre as malhas
N3 e N4. Os valores das ordens de precisdo variaram entre 0,5474 e 7,9384 e apresentou um

valor médio, pedio = 2,5874.
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Concentragdo molar de H, permeado (mol/m?)
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Figura 22 - Perfil de H; extrapolado entre as malhas N3 e N4 com barras de erro no arraste.

A Figura 23 representa o perfil da concentragdo molar do Hz extrapolado entre as malhas

N4 e N5. Os valores das ordens de precisdo variaram entre 1,4539 e 9,0798 e apresentou um
= 2,5675.

valor médio, pmedio
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Figura 23 - Perfil de H2 extrapolado entre as malhas N4 e N5 com barras de erro no arraste.

Para complementar a andlise dos erros obtidos no estudo de convergéncia de malha é

exposto na Tabela 9 os valores dos indices de convergéncia de malha, GCI, minimos, maximos

e medios relativos a comparacao entre os pares de malhas, neste caso, comparando as malhas

N1 e N2 resultando 0 GCl21, N2 e N3, GCl32 e assim consecutivamente entre as demais malhas.

Dessa forma, podemos observar que o erro entre as malhas N2 e N3 é a que apresenta 0 menor
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erro médio igual a 4,36% e, 0 menor erro maximo igual a 6,91% quando comparadas todas as
malhas, sendo analisado como variavel a concentracdo molar do hidrogénio na zona de arraste

do reator.

Tabela 9 - Valores absolutos de GCI minimos, maximos e médios entre as malhas para o arraste.

GClz1 GCls2 GClas GClss

minimo 0,0059 0,0160 0,0014 0,0017
maximo 0,2192 0,0691 0,1047 0,1618
médio 0,1336 0,0436 0,0440 0,0845

De forma analoga foram realizados os célculos para a zona de reacdo. A Figura 24

dispde da comparacao entre as concentracdes molares de CH4 das 5 (cinco) malhas.

10 —a— N1 -1944
—e— N2 -980
—4A— N3 -480

9 4 —w— N4 -209
—<4—N5-104

Concentragdo molar de CH, na reagdo (mol/m?)

T T T T T T T T T T T T T T
0,000 0,005 0,010 0,015 0,020 0,025 0,030 0,035
L (m)
Figura 24 - Perfis de concentragdo molar do CH4 no meio reacional.

E os valores das ordens de precisao, p, para 0 meio reacional comparando as malhas N1
e N2, variaram entre 1,0654 e 4,5897 e apresentou um valor médio, p,eqio = 2,8710. A Figura
25 expde o perfil concentragdo molar de CH4 extrapolado entre as malhas N1 e N2 com os
valores de GCI em forma de barras de erro.
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Concentragdo molar de CH, na reagdo (mol/m?)
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Figura 25 - Perfil de concentracdo molar do CH4 extrapolado entre as malhas N1 e N2 com barras de

erro no meio reacional.

Enquanto os valores das ordens de precisdo, p, para 0 meio reacional comparando as
malhas N2 e N3, variaram entre 1,278 e 4,7554 e apresentando um valor médio, p,sqi0 =
2,7585. A Figura 26 mostra o perfil concentracdo molar de CHa extrapolado entre as malhas

N2 e N3 com os valores de GCI em forma de barras de erro.

104 - 32
¢ext
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L (m)

T
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Figura 26 - Perfil de concentracdo molar do CH4 extrapolado entre as malhas N2 e N3 com barras de
erro no meio reacional.
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A Figura 27 apresenta o perfil da concentragdo molar do CH4 extrapolado entre as
malhas N3 e N4. Os valores das ordens de precisdo variaram entre 1,7544 e 4,3894 e apresentou

um valor médio, pieqio = 2,4497.
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Figura 27 - Perfil de concentracdo molar do CH, extrapolado entre as malhas N3 e N4 com barras de
erro no meio reacional.

A Figura 28 disp0de o perfil da concentragdo molar do CHs extrapolado entre as malhas
N4 e N5. Com valores das ordens de precisdo entre 2,5734 € 6,8932 € pneaio = 2,9744.
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Figura 28 - Perfil de concentracdo molar do CH4 extrapolado entre as malhas N4 e N5 com barras de
erro no meio reacional.

Da mesma forma explanada na Tabela 9, a Tabela 10 demonstra os valores dos indices

de convergéncia de malha, GCI, minimos, maximos e médios analisando a concentracdo molar
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de metano na zona de reagdo. Observando que o erro entre as malhas N1 e N2 é a que apresenta
o menor erro médio igual a 1,19% e entre as malhas N3 e N4 h& o menor erro maximo igual a

1,86% quando comparadas todas as malhas.

Tabela 10 - Valores absolutos de GCI minimos, maximos e médios entre as malhas para a zona de

reacao.
GCl2 GClas2 GClas GClss
minimo 0,0004 0,0000 0,0084 0,0115
maximo 0,0344 0,0328 0,0186 0,0301
médio 0,0119 0,0128 0,0162 0,0209

Afim de analisar qual a melhor malha a ser utilizada na modelagem e otimizac&o do
problema proposto também foram avaliados outros fatores inerente ao software ANSYS/CFX®,
sendo estes 0 numero de iteracdes (#iter) realizadas por cada malha para solucionar o problema,
com critério de convergéncia RMS (Root Mean Square) para as equagdes de massa, movimento
e turbuléncia menor que 1-107° e o tempo real de solugdo do problema. A Tabela 11 demonstra

0s respectivos valores para cada malha estudada.

Tabela 11 - Numero de iteragdes e tempo de solucdo para cada malha.

N1 N2 N3 N4 N5
# elementos 1944 980 480 209 104
# iteracoes 719 236 211 779 1097
tempo O4- 01 01 NE- .na-
00:04:45 00:01:33 00:01:15 00:05:18 00:08:09
(hh:mm:ss)

Enfim, para a zona de arraste foi estimado um valor médio de GCI = 4,36% e para 0
meio reacional GCI = 1,28% entre as malhas N2 e N3, indicando uma boa convergéncia ao
longo do reator para os refinamentos das malhas. Percebe-se que na Figura 19 que os perfis de
concentracdo molar de hidrogénio permeado divergem suavemente da malha mais refinada
(N1) comparando com as outras malhas, sendo que a malha N3 ¢é a que mais se aproxima do
perfil da malha N1 e, a Figura 24 mostra que os perfis de concentragcdes molares ndo divergem
significativamente quando comparadas as 5 (cinco) malhas, portanto, vale ressaltar a
importancia de analisar as varidveis contidas na Tabela 11, observando que a malha N3
apresentou 0 menor numero de iteracdo para solucionar o problema e consequentemente o
menor tempo de resolucdo. Por estes motivos, podemos confirmar o uso da malha N3 com 480
elementos como a melhor malha para a simulacdo do reator com membrana por ser

representativa e apresentar menor esforgo computacional.
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4.2 VALIDACAO DO MODELO

A validagdo do modelo proposto foi realizada utilizando dados experimentais
apresentados por Shu et al. (1994).

Os objetivos do trabalho de Shu et al. (1994) foram os seguintes: preparacdo da
membrana de liga de palédio e prata suportada em aco inoxidavel e realizacdo de alguns testes
de reacdo, como, por exemplo, o estudo de efeitos de algumas varidveis como: temperatura do
reator, pressdo do reator ¢ razdo de alimentagdo entre vapor d’agua e metano na conversio do

reator. O reator utilizado no trabalho de Shu et al. (1994) é esquematizado pela Figura 29.

~ Membrana

Figura 29 - Esquema do reator utilizado por Shu et al. (1994).

A reacdo de reforma a vapor do metano foi conduzida entre as temperaturas de 300-500
°C, a pressao tipica de 136 kPa. A mistura metano e hélio, a uma vazéo de 42 cm3/min. Os
dados de conversdo de metano em funcdo das outras variaveis foram retirados de Shu et al.
(1994), com o auxilio do software Scanlt.

Os resultados obtidos sdo mostrados nas Figuras 30, 31 e 32. A Figura 30 demonstra a
conversdo de metano em funcdo da pressdo de operacdo, variando a pressao entre a faixa de
149 a 202 kPa, mantendo a temperatura de operacdo, T = 500°C, pressdo na zona de arraste, Pp
= 101,325 kPa, razdo molar de alimentagdo vapor d’agua-metano, RVM = 3 e vazdo

volumétrica do gés de arraste, Fre = 40 cm3/min.
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Figura 30 - Comparacdo entre a conversdo de metano obtida pelo modelo e a conversdo de metano

obtida experimentalmente por Shu et al. (1994), a diferentes pressdes.

Na Figura 30 é mostrada a conversao de metano obtida neste trabalho e a conversédo
experimental obtida por Shu et al. (1994). Observa-se que as conversfes sdo mais proximas
(simulada e experimentalmente) para valores intermediarios de pressdo e com aumento da
pressdo os valores simulados apresentam um ligeiro aumento, ao passo que os valores
experimentais apresentam uma pequena reducéo.

A Figura 31 demonstra a conversdo de metano em funcdo da temperatura de operacéo,
variando entre 300 e 500°C, mantendo a pressao de operacao, Pr = 136 kPa, pressdo na zona de

arraste, P, = 101,325 kPa, razdo (vapor d’agua)/(metano), RVM = 3 e vazdo volumétrica do
gas de arraste, Fre = 40 cm3/min.
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Figura 31 - Comparacéo entre a conversdo de metano obtida pelo modelo e a conversdo de metano

obtida experimentalmente por Shu et al. (1994), a diferentes temperaturas.
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Na Figura 31 os valores experimentais reportados por Shu et al. (1994) foram obtidos
em dois tipos de reatores, o primeiro reator utilizava uma membrana de paladio e o segundo
utilizava uma membrana de liga de palddio e prata. Segundo lulianelli et al. (2014), as
membranas de liga de paladio e prata apresentam uma maior permeabilidade para o hidrogénio,
0 que pode ser notado na maior conversao de metano obtida para o reator com membrana de
liga de paladio e prata. Os valores de conversdo de metano obtidos pela simula¢do ficaram
intermediarios aos valores obtidos experimentalmente nos reatores com os dois tipos diferentes
de membrana. A cinética implementada no modelo levou a valores proximos a membrana de
Pd-Pt nas temperaturas de 300 e 500 °C e bastante proximos a membrana de Pd nas
temperaturas intermediérias.

A Figura 32 exp0e a conversao de metano em fungdo da razdo (vapor d’agua)/(metano),
variando entre 2 e 4, mantendo a temperatura de operacgdo, Tr = 500 °C, a pressdo de operacao,
Pr = 136 kPa, pressdo na zona de arraste, P, = 101,325 kPa e vazdo volumétrica do gas de
arraste, Fne = 40 cm3/min.
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Figura 32 - Comparacdo entre a converséo de metano obtida pelo modelo e a conversdo de metano
obtida experimentalmente por Shu et al. (1994), a diferentes RVM.

Quanto a razdo de vapor d’agua e metano observa-se que para RVM = 2 é obtido um
valor intermediario entre os dois tipos de membrana e que para os demais valores da razdo a
modelagem se aproxima dos valores experimentais do reator com membrana de Pd-Pt.

A validacdo do modelo mostrou que a simulacdo descreve bem os resultados
experimentais alternando as principais variaveis operacionais, portanto, 0 modelo desenvolvido
pode ser utilizado para a realizagdo de estudos paramétricos e otimizacdo do problema. E

também uma possivel mudanca de configuracdo do reator, por exemplo, testar fluxo
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contracorrentes, inverter a posicdo geomeétrica da zona reacional com a zona de arraste, alterar

0 projeto do reator (modificando diametro e comprimento).

4.3 ESTUDO PARAMETRICO

Muitos trabalhos apresentam o estudo da influéncia de certas variaveis, principalmente,
na conversao de metano. Conforme lulianelli et al. (2014) as principais variaveis que afetam o
desempenho de um reator com membrana para producdo de hidrogénio, a partir da reforma a
vapor do metano, sdo: a vazdo de alimentacdo do metano; a vazao de gas de arraste; a relacéo
entre a alimentacdo de metano e a massa de catalisador; a massa de catalisador; a relacéo entre
a alimentacdo de metano e a area de permeacdo da membrana; a area de permeacdo da
membrana; a relagdo entre a alimentagdo de vapor d’agua e metano; a pressao do meio
reacional; e a temperatura de operacéo.

Neste trabalho foram escolhidas as trés Gltimas variaveis citadas acima para serem
analisadas independentemente, ou seja, analisando a influéncia de uma varidvel mantendo as
outras constantes, e como varidveis de resposta iremos analisar a conversdo de metano e a

recuperacdo de metano.
4.3.1 Efeitos da Presséo

No presente trabalho, foi utilizada a faixa de presséo entre 121,325 e 506,625 kPa, no
estudo do efeito da presséo na conversdo do metano e na recuperacéo do hidrogénio, mantendo-
se a temperatura operacional em 773,15 K e a razdo de alimentagdo vapor d’agua-metano em
3. Ao contrario dos reatores convencionais, a pressao do meio reacional tem efeito positivo na
conversdo de metano e na recuperacdo de hidrogénio como demonstrado na Figura 33. Na
pressdo de entrada de 506,625 kPa e demais condicOes padrdo, obteve-se uma conversdo de
metano de 46,06% e uma recuperacdo de hidrogénio de 45,80%.

Em um reator com reforma a vapor de metano convencional o aumento da presséo
implica um decréscimo na conversdao de metano. Nos reatores com membrana, em geral, um
aumento da pressdo reacional implica em um aumento da conversdo. E possivel notar que o
aumento da conversdo depende da remocao de hidrogénio ser eficiente ou ndo, conforme o
trabalho de Shu et al. (1994).
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Figura 33 - Efeito da presséo sobre a conversao de CHs e recuperagéo de H..
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A Figura 34 mostra os perfis de conversdo de metano ao longo do reator nas diversas

pressdes e a Figura 35 os perfis de recuperacao de hidrogénio.

Figura 34 - Perfis de conversdo de metano ao longo do reator a diferentes pressoes.
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Figura 35 - Perfis de recuperacdo de hidrogénio ao longo do reator a diferentes pressoes.

Em um reator com reforma a vapor de metano convencional o aumento da pressédo
implica um decréscimo na conversdao de metano. Nos reatores com membrana, em geral, um
aumento da pressdo reacional implica em um aumento da conversdo. E possivel notar que o
aumento da conversdo depende da remocao de hidrogénio ser eficiente ou ndo, conforme o
trabalho de Shu et al. (1994).

4.3.2 Efeitos da Temperatura

No presente trabalho variou-se a temperatura de operacdo do reator entre 573,15 e
873,15 K mantendo a pressdo de operagdo a 136 kPa e a razdo de alimentagdo vapor d’agua-
metano igual a 3, a fim de verificar a influéncia desta varidvel tanto na converséo de metano,
quanto na recuperagdo de hidrogénio. Os comportamentos de tais varidveis sdo mostrados pela
Figura 36. Quanto maior a temperatura, maiores serdo a conversao de metano e a recuperacao
de hidrogénio para esse modelo isotérmico e isobarico. De acordo com lulianelli et al. (2014),
a faixa de temperatura de operacao de reatores com membrana fica limitada ao valor maximo
de 873,15 K, e na temperatura por volta de 573,15 K ocorre uma alteragdo entre duas fases
metalicas do paladio, o que pode gerar microrupturas na membrana. Nesta faixa de temperatura
foi obtida a conversdo de metano e recuperacdo de hidrogénio maxima na temperatura de
873,15 K, chegando a 83,84%, e 94,55%, respectivamente.
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A Figura 37 mostra os perfis de conversdo de metano ao longo do reator nas diversas

temperaturas e a Figura 38 os perfis de recuperacdo de hidrogénio.
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Figura 38 - Perfis de recuperacdo de hidrogénio ao longo do reator a diferentes temperaturas.

4.3.2 Efeitos da Razéo de alimentagdo vapor d’agua-metano

No estudo do efeito da razdo de alimentagao do vapor d’agua-metano sobre a conversao
de metano e a recuperacao de hidrogénio, utilizou-se uma faixa de RVM de 2-6, mantendo a
temperatura e pressdo de operagdo a 773,15 K e 136 kPa, respectivamente. Um valor
intermediario entre aqueles utilizados por Shu et al. (1994). Os resultados da modelagem s&o
mostrados na Figura 39. A medida que a razio H.O/CH4 aumenta, a conversio de metano
também aumenta, porém, a recuperacdo de hidrogénio é reduzida. Este fato deve-se a diluicdo
do hidrogénio no meio reacional, o que reduz a sua pressao parcial e, consequentemente, a
permeacdo. Este efeito se torna dificil de ser analisado parametricamente, uma vez que se deseja
obter a maxima conversdo e a0 mesmo tempo a maxima recuperacao. No entanto, valores de
operacdo de RVM menores que 2,5 na pratica, segundo Shu et al. (1994), implicam a formagao
de CO e seus consequentes problemas causados a membrana e ao catalisador. Entretanto,
analisando a soma da conversao de metano com a recuperacédo de hidrogénio, conforme a Figura
40, observa-se gque a fungdo soma, em geral, aumenta com o aumento da razao de alimentagéo
vapor d’agua/metano.

Com o valor RVM = 6 obteve-se o maior valor de conversdo de metano e a menor
recuperacdo de hidrogénio iguais a 60,23% e 34,29%, respectivamente. E com o valor de RVM
= 2 ocorreu o inverso, com valor de conversdo de metano de 40,91% e recuperacdo de

hidrogénio 42,77% como é demonstrado na Figura 39.
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A Figura 41 apresenta os perfis de conversdo de metano ao longo do reator nas diversas

razdes de alimentacdo H-O/CHs e a Figura 42 os perfis de recuperacgdo de hidrogénio.
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Figura 41 - Perfis de conversdo de metano ao longo do reator a diferentes RVM.
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Figura 42 - Perfis de recuperacdo de hidrogénio ao longo do reator a diferentes RVM.

4.3.3 Valores de operacéo

Analisando o desempenho do reator com membrana no que se refere a conversao de
metano e recuperacdo de hidrogénio, frente a temperatura (T) e pressdo (P) operacional do
reator e razdo molar de alimentacdo vapor d’agua-metano (RVM), percebe-se os melhores
valores encontrados para cada um destes parametros seriam: T = 873,15 °C, P = 506,625 kPa e
RVM = 6, respeitando os limites de operagéo estabelecidos para o reator com membrana.

Contudo, uma abordagem paramétrica, ndo pode ser citado como um estudo de otimizagé&o,
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seria apenas utilizado para se verificar a robustez do modelo matemético e a coeréncia dos
resultados obtidos. As condigdes citadas acima levam a uma conversao de metano e recuperacao
de hidrogénio de 89,65 e 95,47% respectivamente. Estes sdo valores extremamente altos
quando comparados aqueles obtidos nas condi¢des padrao de operacdo que sdo de 46,06% para
a conversao e de 45,80% para a recuperacdo, obtendo um aumento de cerca de 48,62% na
conversao e de 52,03% na recuperacdo. As Figuras 43 e 44 mostram a distribuicdo de metano
e hidrogénio (em termos de concentracdo molar) no reator modelado e deixam visivel como o
metano é consumido ao longo do meio reacional e o hidrogénio é permeado para zona de arraste.
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Figura 43 - Distribuicdo de metano no reator.
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Figura 44 - Distribuicao de hidrogénio no reator.
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4.3 OTIMIZACAO PELO METODO DE ENXAME DE PARTICULA

O meétodo de enxame de particula € um dos métodos de otimizagdo estocastico que mais
se adaptam aos problemas industriais por obter étimos globais com extrema facilidade e é
relativamente de facil implementagdo numérica e ndo necessita de muito esforgo computacional
para a sua execuc¢do na busca da melhor funcao objetivo e os valores 6timos.

O algoritmo utilizado neste trabalho foi uma adaptacdo do codigo em Fortran criado por
Santos (2009) que fez a otimizagdo de um processo pultruséo, otimizando as taxas de calor
utilizadas em cada resisténcia neste processo.

No trabalho de Santos (2009) as variaveis independentes eram as taxas de calor e como
variavel de resposta o grau de cura do polimero em questao, e através destas variaveis a fungédo
objetivo era calculada uma fungéo custo que era minimizada pelo algoritmo.

No atual trabalho tais varidveis foram adaptadas, utilizando como variaveis
independentes a pressdo, a temperatura de operacdo e a razdo molar de alimentacdo vapor
d’agua-metano, chamadas no codigo de V1, V2 e V3 respectivamente. E como varidveis de
respostas a minimizagdo de metano no meio reacional, a conversao de metano e a recuperagao
de hidrogénio, neste caso foram utilizadas cada variavel de resposta como funcdo objetivo do
problema do reator com membrana a ser otimizado.

Para cada funcdo objetivo foi gerado um algoritmo especifico, 0s mesmos encontram-
se disponiveis no apéndice deste trabalho. Todos os algoritmos foram implementados para
calcularem a quantidade de 100 iteracdes utilizando 10 particulas. As faixas de busca das
condigdes operacionais foram as apresentadas na Tabela 12.

Tabela 12 - Intervalos de busca do PSO.

V1 (P -kPa) V2 (T-K) V3 (m--)
Inferior 121,325 573,15 2
Superior 506,625 873,15 6

Todos os codigos foram executados 3 (vezes) para avaliar a variabilidade dos resultados
obtidos pelo PSO. Em todos os casos, os valores 6timos encontrados por cada algoritmo foram

0s mesmo em todas as execucdes, podendo-se afirmar que o valores 6timos encontrados pelo
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algoritmo s&o os valores 6timos globais para cada funcdo objetivo no intervalo de busca predita
pelo PSO.

Os valores das variaveis operacionais e funcdes objetivos encontradas pelo PSO estdo
listadas na Tabela 13, sendo min(CH4), a minimizagédo da fracdo molar de metano no meio

reacional, max(Xcy,), @ maximizagdo da conversdo de metano e max(Yy,), a maximizagdo da

recuperacdo de hidrogénio no reator com membrana modelado.

Tabela 13 - Valores 6timos globais e valores das fungdes objetivos encontrados pelo PSO em cada

otimizagao.

V1 V2 V3 fobj
min(CHa) 121,325 873,15 6 3,54-10°
max(Xcy,) 121,325 873,15 6 0,9999
max(Yy,) 121,523 636,50 2 1,0000

Nota-se que os valores encontrados pela PSO para a minimizacdo da fracdo molar de
metano no meio reacional e a maximizacao da conversdo de metano sao 0s mesmos, sendo que
0 propdsito de ambas as fungdes objetivos possuem indiretamente a mesma finalidade, ou seja,
uma vez reduzindo o metano no meio reacional implica no aumento da sua conversdo. A Figura
45 mostra a distribuicdo da concentracdo molar de metano no meio reacional e a Figura 46 o

perfil de conversdo de metano ao longo do reator.

0 0005 001 (m) B/L‘ x
[ e —]
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Figura 45 — Distribuicdo da concentracdo molar de metano nas condi¢des operacionais estimadas pelo
PSO para a min(CH4) e max(Xcp,)-
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Figura 46 - Perfil de conversdo de metano ao longo do reator nas condi¢des operacionais estimadas
pelo PSO para a min(CHa) e max(Xcpy,)-

Quando comparado a Figura 45 com a Figura 43 percebe que teor de metano distribuido
ao longo do reator é consumido mais rapidamente nas condi¢cdes operacionais estimadas pelo
algoritmo de otimizacdo. Além de determinar uma condi¢cdo mais branda operacionalmente,
sendo que a pressao estimada pelo PSO foi de 121,325 kPa contra 506,625 kPa sugerido como
a melhor condicdo. E analisando os dados da Figura 46 a conversdo de metano obtida pela
melhor condicdo no estudo paramétrico (89,65 %) é alcancada no comprimento igual a 0,023
m do reator modelado com as condi¢fes operacionais Otimas estimada pelo PSO para a

min(CHa) e max(Xcy, )-

Com as condicdes 6timas para a maximizacao da recuperacdo de hidrogénio foi gerado
a Figura 47 e a mesma quando comparada com a Figura 44 percebe-se que a permeacdo do
hidrogénio é notoriamente maior e antes da metade do comprimento do reator quase que todo
o0 hidrogénio produzido é permeado (conforme mostrado na Figura 48), elevando dessa forma
a recuperacdo de hidrogénio e semelhantemente como ocorreu com a maximizacdo da
conversdo de metano, as condi¢cdes operacionais sdo mais brandas, neste caso em particular,
tanto a pressdo com a temperatura sdo menores que as sugeridas como melhores condicGes de
operacdo no estudo paramétrico. A recuperacdo de hidrogénio obtida com as melhores
condigdes foi alcangada com as condicdes estimada pelo PSO no comprimento de 0,012 m. E

a recuperacao de 100% do hidrogénio foi atingida a partir de 0,017 m do reator como mostrada
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na Figura 48. Dessa forma, podemos afirmar quéo eficiente é a otimizagcdo pelo método de

enxame de particula.
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Figura 47 — Distribuicdo da concentracdo molar de hidrogénio ao longo do reator nas condi¢bes
operacionais estimadas pelo PSO para a max(¥ g, ).
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Figura 48 - Perfil de recuperacdo de hidrogénio ao longo do reator nas condi¢des operacionais
estimadas pelo PSO para a max(Y g, ).

Apesar do método PSO obter sucesso em estimar os valores 6timos das funcgdes
objetivos implementadas, notou-se que as condigdes 6timas para a maximizacao da conversao
de metano ndo eram as condicGes Otimas para a recuperacdo de hidrogénio, consequentemente,
foi proposta uma nova funcédo objetivo que satisfaz ambas as condi¢Ges, maximizar a conversao
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de metano, e a recuperacdo de hidrogénio ao mesmo tempo. A funcéo objetivo proposta foi a
maximizacdo da soma da conversdo de metano com a recuperagdo de hidrogénio. Da mesma
forma que as func@es anteriores, 0 algoritmo foi executado 3 (trés) vezes e obtido resultados

idénticos para todas as execucdes e tais resultados sao expostos na Tabela 14.

Tabela 14 - Valores 6timos globais da maximizacéo da soma da conversdo de metano com a recuperagdo
de hidrogénio pelo PSO.

\Val V2 V3 fobj
max(Xcu, + Yu,) 121,325 826,32 2,77 1,9997

A Figura 49 mostra os perfis de conversdo de metano e recuperacdo de hidrogénio, a
Figura 50 a distribuicdo de concentracdo molar de metano e a Figura 51 a distribuicdo de
concentracdo molar de hidrogénios ao longo do reator nas condi¢des operacionais estimadas

pelo PSO otimizando a soma da conversao de metano com a recuperacgéo de hidrogénio.
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Figura 49 - Perfis de conversdo de metano e recuperagdo de hidrogénio nas condi¢Bes operacionais
estimada pelo PSO para a max(X¢y, + Yu,)-
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Figura 50 — Distribuicdo da concentracdo molar de metano nas condi¢es operacionais estimadas pelo
PSO paraa max(X¢y, + Yy,)-
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Figura 51 — Distribuicdo da concentracdo molar de hidrogénio ao longo do reator nas condigdes
operacionais estimadas pelo PSO para a max(X¢y, + Yy,)-
Através da otimizacdo a funcdo objetivo sendo a soma da conversdo de metano com a
recuperacdo de hidrogénio, os resultados das varidveis operacionais obtidos sdo valores de
temperatura (826,50 K) e razdo molar de alimentagdo vapor d’agua-metano (2,77) menor que

os estimados com as fungBes objetivos com a conversédo e recuperacdo independentes.
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Dessa forma podemos concluir que os resultados obtidos com esta Gltima proposta de
funcéo objetivo atende de forma geral ao objetivo de um projeto de reator com membrana para
producdo de hidrogénio, onde o metano € convertido completamente em gas carbénico e

hidrogénio e o sistema reator-membrana executa a permeseletividade do produto desejado.
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5. CONCLUSOES E SUGESTOES PARA TRABALHOS
FUTUROS

5.1 CONCLUSOES

Esta dissertacdo teve como objetivo propor uma ferramenta baseada em CFD para a
otimizacdo de um reator com membrana para producéo de hidrogénio através do método de
enxame de particula implementado na linguagem de programacao Fortran integrando-a com o
ANSYS/CFX®.

Conforme os resultados obtidos, pode-se concluir que o0 modelo matematico, resolvido
numericamente por meio do ANSYS/CFX®, é adequado para simular o reator com membrana
para producédo de hidrogénio e tal ferramenta mostra-se Util para simular este tipo de processo
independentemente da geometria e condi¢des operacionais adotadas.

O estudo de malha realizado apresentou-se bastante Util, tanto por mostrar que as malhas
com diferentes refinos levam a resultados com uma faixa de erros consideraveis, dessa forma
reduzindo o esforco computacional, e com a escolha de malha mais apropriada foi possivel
reduzir 4 vezes o tempo gasto para cada execu¢do do problema modelado, quando comparado
com a malha mais refinada.

A validacdo do problema foi realizada conforme os dados experimentais disponiveis no
trabalho de Shu et al. (1994). A modelagem descreveu muito bem os resultados experimentais,
podendo usar 0 modelo proposto como um simulador de um reator com membrana.

Ainda foi possivel avaliar a influéncia das principais variaveis de processo sobre a
conversdo de metano e a recuperacdo de hidrogénio através de um estudo paramétrico,
observando que os valores tomados como melhor condigédo operacional obteve um aumento de
48,62% na conversdo de metano e 52,06% na recuperacao de hidrogénio baseado na condicdo
padréo de operacéo.

Além disso, a otimizagao pelo método de enxame de particula implementada via Fortran
para integrar com o0 ANSYS/CFX® foi bastante eficaz na busca dos valores 6timos para cada
funcdo objetivo proposta e os resultados se apresentaram melhores que o estudo paramétrico
realizado. Para a minimizagdo de metano e maximizacdo da conversdo de metano os valores
das respectivas fungdes objetivos foram 3,54-10° e 0,9999 com valores dos pardmetros 6timos
iguais a 121,325 kPa, 873,15 K e RVM = 6. J& a maximizacdo da recuperacdo de hidrogénio

apresentou valor da fungdo objetivo igual a 1 com os valores dos pardmetros operacionais
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6timos, 121,523 kPa, 636,50 K e RVM = 2. E complementando os resultados, a fungdo objetivo
que foi calculada pela soma da maximizagdo da conversdo de metano com a recuperagéo de
hidrogénio apresentou parametros operacionais 6timos iguais a 121,325 kPa, 826,32 K e RVM

= 2,77, obtendo conversdes de metano e recuperacao de hidrogénio de aproximadamente 100%.

5.2 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Conforme estudado nesta dissertacdo, ainda h& poucos trabalhos realizados sobre o
otimizacdo do reator com membrana pelo método de enxame de particula. Acredita-se que este
trabalho possa contribuir para estudos futuros sobre otimizacdo desse processo e possiveis
aplicagdes em processos industriais no Brasil. Para o aprimoramento deste estudo tem-se como

sugestoes:

)] Realizar o estudo do reator ndo-isotérmico e ndo-isobarico;

i) Comparar fluxos cocorrentes e contracorrentes;

iii) Realizar um estudo de otimizacdo do projeto do reator, invertendo a zona de
reacao para a regido central do reator e a zona de arraste para a regido anular
comparando com o modelo apresentado neste trabalho;

iv) Verificar produtividade do reator com geometrias diferentes, aumentando o
comprimento e a didmetro, avaliando juntamente o fator econdmico para a

producdo do reator.
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APENDICE - Co6digo Computacional do Algoritmo de Otimizagao

Neste apéndice é exposto 0 cddigo computacional do algoritmo de comunicag¢do com o
ANSYS/CFX® e o codigo do PSO adaptado do trabalho de Santos (2009). O codigo €
desenvolvido na linguagem de programacéo Fortran e apresenta nas seguintes sub-rotinas que

descreve o programa:

(1) psox.fa0 programa principal
(2) swarm.f90 algoritmo da técnica de enxame
(3)  function.fo0 fungéo objetivo — link com CFX
(3.1) textchange.fo0 alteracdes no arquivo .def
(3.2) readingout.f90 leitura de resultados
(3.3) systemcalc.f90 comunicagdo com o0 CFX
(3.4) verify.fo0 sub-rotina para substituicdo do .def para .txt para

modificagbes no arquivo.

O software que realiza a interface entre 0 ANSYS/CFX® e o algoritmo de otimizacio
foi escrito na linguagem de programacao Fortran. Esse software, primeiramente, carrega um
arquivo (extensao .def), gerado no CFX-PRE, o qual dispde de todas as informacdes que contém
as variaveis da simulacdo (equacionamento, condi¢bes de contorno, dimensdes etc.). Em
seguida, esse arquivo é modificado através da substituicdo dos valores antigos, ou defaults, da
variavel de decisdo do problema (pressdo, temperatura e razdo molar de alimentacdo vapor
d’agua/metano), por novos valores estimados pelo algoritmo de otimizagdo. Em seguida, 0 CFX
SOLVER ¢ iniciado com o arquivo .def modificado para realizar os célculos. Ao final da
simulacdo, o software |1& os valores das variaveis calculadas (fragdo molar de metano e
hidrogénio), os quais se encontram em um arquivo de saida com extensdo .out, e as transfere
para o algoritmo de otimizacdo realizar os calculos da funcéo objetivo. Essa sequéncia de
calculo se repete por um determinado numero de iteraces, configurado no algoritmo de
otimizacgao.

Para que o codigo funcione é preciso que todos os arquivos .f90 e o arquivo .def estejam
localizados na pasta %systemroot%\Arquivos de programas\ANSY'S Inc\v110\CFX\bin\. Um
primeiro arquivo .def precisa ser gerado a partir do CFX PRE para que o codigo possa ser
iniciado a partir desse arquivo e uma pasta chamada saida deve ser criada dentro do diretério
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%systemroot%\Arquivos de programas\ANSYS  Inc\w110\CFX\bin\ para armazenar 0s
arquivos de saida de cada simulagdo.

Dentro do CFX PRE deve-se criar as variaveis que terdo seus valores alterados a cada
simulacdo, (variaveis de decisdo) e nomea-las com 0 mesmo nome especificado no programa
principal psox.f90. Deve-se adaptar o algoritmo para cada tipo de problema, principalmente na
sub-rotina readingout.f90 que Ié os dados de saida do CFX. Durante a simulagéo, os arquivos
[.txt], chamados historico.txt e results.txt sdo gerados e armazenam os dados de cada iteracao.

A parte principal do codigo computacional pode ser conferido a seguir:

program PSOX

IAdaptacéo realizada por Rogério Luz Pagano e Leonardo Dantas de Souza Netto do programa
Idesenvolvido por Lizandro de Sousa Santos - Escola de Quimica — UFRJ
VR

IEsse programa faz o seguinte: chama uma rotina que estima variaveis de entrada do CFX. Essas variaveis sao
lespecificadas pelo usuério e dependem do problema. Por exemplo, posso estimar a temperatura e pressdo de
lentrada do escoamento de uma tubulacdo. O numero de variaveis também depende do usuério e do problema.
ISe o0 problema, tiver, por exemplo, dez condi¢Bes de contorno com valores de fragdes massicas de soluto,
posso especificar essas dez variaveis.

IEstimados os valores de entrada, o algoritmo invoca o CFX Solver. O que o programa faz, especificamente, é
Imodificar valores no arquivo .def. Dai, o CFX solver roda normalmente... Ao término da simulacéo, é gerado
lautomaticamente um arquivo .out. Esse arquivo contém os valores das variaveis de saida do problema. Se
lessas variaveis forem relevantes para a analise do problema, uso-as como parametro de convergéncia ou para
lo calculo de uma dada funcéo objetivo.

ICalculada a funcéo objetivo, retornamos para a etapa [1] e assim sucessivamente até encontra-se a funcdo de
Iminimo valor.

use object

integer i,j,dim,num_var
type (string_type), pointer:: str(:) ! str do tipo string_type

num_var =1

allocate(str(num_var))
allocate(num_val(num_var))

do i=1,num_var I recebo a quantidade de varidveis de cada srt
num_val(i)=3! nimero de variaveis de i

str(i)%quant = num_val(i) ! quant de str (quantidade de valores da variavel str) recebe nimero de valores...
allocate(str(i)%var(str(i)%quant)) lentdo 0 nUmero de variaveis € um vetor de tamanho quant
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allocate(str(i)%simbol(str(i)%quant)) o mesmo valendo para os simbolos
allocate(str(i)%unit(str(i)%quant)) o mesmo valendo para as unidades
soma = soma + str(i)%quant

end do

dim = soma
allocate(S1(dim))

jl_count=0 I orientado a objeto...gravo as varidveis em str!

do kk=1,num_var
do jj=1,str(kk)%quant
SI(jj+jj_count) = 'V'//char(48+jj+]jj_count)
str(kk)%simbol(jj) = SI(jj+jj_count)
end do
jj_count = jj+jj_count-1
end do
str(1)%unit(1) = 'kPa'
str(1)%unit(2) = 'K’
str(1)%unit(3) ="

write(*,*)"
Wte (™ * ) HHH R R R R
write(*,*)"
write(*,*)' OTIMIZADOR SWARM-CFX'
write(*,*)"
Wte (™ * ) HEH R R R
write(*,*)"
write(*,*)'Informacdes...'
write(*,*)"
write(*,*)'Variaveis de Projeto: Pressdo, temperatura e razdo de alimentacéo'
write(*,*)'Algoritmo de otimizacédo: Particle Swarm Optmization (PSO) '
write(*,*)'Pacote Simulador: Ansys CFX 14.0'
write(*,*)"
write(*,*)'Iniciando os calculos...’

call swarm(dim,str,num_var) I chamo o PSO...
end program
E R R R R R S 2 S R S R R S S R R R R R S R R R R R S R R R S R S S S R R R S R R R S R S R R S S R S R R R R S S S R R R S S R S S S R S S S S S S S S R S S S S S S S e e
module object
type string_type ! tipo...
character*2, pointer:: simbol(:)
character*3, pointer:: unit(:)

integer quant ! quantidade de valores
real*8, pointer:: var(:) I'valores...
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end type

integer::kk, jj_count, jj, soma
integer, pointer:: num_val(:)

character*2, pointer:: SI(:)
end module

AEAKXKEAAKREAAKAAAAAAAAAKAAAXAAAAAAAAAAAAAXAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAhhhhhhhhhihhhhhiihiiiih

module moduloswarm

integer, parameter:: m= 100 Inimero de iteracdes.
integer, parameter:: n= 10

Iparametros do swarm:

real*8, parameter:: wf=0.75d0
real*8, parameter:: wO= 1.0d0
real*8, parameter:: c1 = 1.5d0
real*8, parameter:: c2 = 1.0d0

end

B R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R

function f(dim,str,num_var)
I Célculo da funcao objetivo...

I var -> variaveis de projeto
I dm -> nimero de variaveis de projeto
I dim -> tipos de variaveis de projeto

use object

integer dm,i,dim,num_var,h

real*8 variaveis(dim), f

common h

type (string_type):: str(num_var) ! str do tipo string_type

write(*,*) 'Valor estimado de P, T e m pelo algoritmo de otimizagao'
write(*,*) "

write(*,*) str(1)%var(1), str(1)%unit(1)

write(*,*) str(1)%var(2), str(1)%unit(2)

write(*,*) str(1)%var(3), str(1)%unit(3)

write(7,*) 'Valor estimado de P, T e m pelo algoritmo de otimizagao'
write(7,*) "
write(7,*) str(1)%var(1), str(1)%unit(1)
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write(7,*) str(1)%var(2), str(1)%unit(2)
write(7,*) str(1)%var(3), str(1)%unit(3)

write(*,*)"
write(*,*)'Fazendo comunicac¢do com o CFX...'
write(*,*)"

write(7,*)"
write(7,*)'Fazendo comunicac¢do com o CFX...'
write(7,*)"

call verify  !verifica se ha algum .txt
write(*,*)'Setando valores de entrada do arquivo [.def] com valor sorteado de P, Tem'’
write(7,*)'Setando valores de entrada do arquivo [.def] com valor sorteado de P, Tem''

call textchange(dim,str,num_var) !subrotina que muda o texto com os valores de entrada

write(*,*)'Arquivo [.def] modificado'

write(*,*)'Chamando o CFX Solver...'

write(*,*)'Realizando célculos..., por favor espere até a convergéncia'
write(7,*)'Arquivo [.def] modificado'

write(7,*)'Chamando o CFX Solver...'

write(7,*)'Realizando célculos..., por favor espere ate a convergéncia'
call systemcalc

write(*,*)'Célculos realizados com sucesso'

write(*,*)'Recuperando dados do arquivo de saida...'

write(7,*)'Calculos realizados com sucesso'
write(7,*)'Recuperando dados do arquivo de saida...'

call readingout(x,1) ! subrotina que 1€ dados de arquivo de saida.
write(*,*)"
write(7,*)"

f=-x ! Devido ao cddigo original esta programado para maximizar a funcao objetivo, utilizou a funcao
! objetivo igual a “-x” para minimizar a fragdo molar de metano e para os demais casos “f=x".

write(*,*) 'Valor da fracdo massica de metano na saida’
write(*,*) x

write(*,*) "

write(*,*) 'Valor de Fobj'

write(*,*) f

write(7,*) 'Valor da fragdo méssica de metano na saida’
write(7,*) x
write(7,*%) "
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write(7,*) 'Valor de Fobj'
write(7,*) f

end function

AEEKIKEAKEAEAKXEAAKRAAKRAARAARAARAAEAAAAAAAAAIAAAAAAARAAAAAAAIAAAIAAAIAAAAAAAAAAAAAAAArhkhihkhihhihikiiix

subroutine swarm(dim,str,num_var)
I Particle Swarm Optimization

I Instrugdo ao usuario:
!**********************

I dim -> nimero de dimensdes.

I'n ->namero de particulas.

I tch(dim,n) -> temperatura de cada particula. Cada particula possui "dim" temperaturas.
I tchbest(dim,n) -> melhores valores de tch de cada particula.

I vtch -> velocidade de cada particula.

I tex -> valores da variavel de projeto que entram na funcéo.

I num_var -> nimero de variaveis

use moduloswarm I modulo com os parametros do swarm.
use object
implicit none I forco a declaracdo de variaveis.

integer h,k,i,j,num_var,dim

type (string_type):: str(num_var) ! str do tipo string_type

real*8 f,nn,fa,la,laa,u,n_aleat,tchmin,tchmax,w,fg

real*8 aleat2(2*n),aleat(n),fbest(n)

real*8, allocatable:: vtch(:,:),tch(:,:),tchbest(:,:),tchg(:),tchn(:,:),tex(:),tmin(:), tmax(:)

common h

allocate ( vtch(dim,n),tch(dim,n),tchbest(dim,n),tchg(dim),tchn(dim,n),tex(dim),tmin(dim), tmax(dim) )

call random_seed() Ichamar um ndmero randémico entre 0 e 1.
open(unit=147 file="resultsh.txt’)

tmin(1)=1.21325d2 Ifaixa de valores estimados: Pressdo em kPa
tmax(1)=5.06625d2

tmin(2)=5.7315d2 Ifaixa de valores estimados: Temperatura em K
tmax(2)=8.7315d2

tmin(3)=2.d0 Ifaixa de valores estimados: razao

tmax(3)=6.d0

vtch=0.0d0 ! <-- condigdes iniciais de velocidade
tchn=0.0d0 ! <-- condigdes iniciais de temperatura
tch = tchn ! <-- igualdade ...
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open(unit=7,file="historyh.txt’) ! abrindo o arquivo...

write(*,*) "

Write(*1*) ! == == === == == ————————————————————————————=—=——=—=—'
write(*,*) "

write(*,*) 'Parametros do Swarm'

write(*,*) "

write(*,*) 'NUmero total de particulas:',n

write(*,*) 'Limite inferior de chute:',tmin

write(*,*) 'Limite superior de chute:',tmax

write(*,*) 'Numero de dimensdes:’,dim

write(*,*) "

Write(*,*) ! == == ———=—=——=—=———————=—=—== == == === == == ==
write(*,*) "

write(*,*) 'Calculos iniciais para cada particula’

write(*,*) "

R R R o o o o R A R R R R R o o R R A R R R R AR R P R R R R R AR A R R R R R R AT R R R R e

R R R e o o o o o e R AR R R R R AR R S R R R R AR R R R R R AR AR AR R R (R (R R AR AR AR

write(7,*) "

Write(?i*) ! == == -== == == o ——————————=—=—
write(7,*) "

write(7,*) 'Parametros do Swarm'

write(7,*) "

write(7,*) 'NUmero total de particulas:',n

write(7,*) 'Limite inferior de chute:',tmin

write(7,*) 'Limite superior de chute:',tmax

write(7,*) 'NUmero de dimensdes:',dim

write(7,*) "

Write(71*) ‘== == === == ———————=—==— == == == == == =='
write(7,*) "

write(7,*) 'Célculos iniciais para cada particula’

write(7,*) "

R R R R R R T S T o o o R R e S S R R R R R e R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R S R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R S R R R

doi=1,n I(condicdes iniciais) [n € o numero de particulas... ]

do j=1,dim !dim é o nimero de dimensdes.
call random_number(n_aleat) !'lambida recebe um valor aleatério...
tch(j,i) = tmin(j) + n_aleat*(tmax(j)-tmin(j)) !'valor de tch individual recebido
tchbest(j,i)=tch(j,i) 'melhores valores de tch individual
tex(j) = tch(j,i) I temperaturas para a particula i.
end do

jj_count=0 I orientado a objeto...gravo as variaveis em str!
do kk=1,num_var
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do jj=1,str(kk)%quant
str(kk)%var(jj) = tex(jj+jj_count)
end do
jj_count = jj+jj_count-1

end do

write(*,*) "
WritE(*,*) ! == == oS- - - - - - - - - - - ———————=—=—=—=—
write(*,*) "

end do ! fecho o laco.
Ivalores iniciais para o calculo.

do i=1,dim I dim é o nimero de dimensoes.
tchg(i) = tchbest(i,1)
end do

fg=fbest(1) Igravo o valor de f global

write(*,*) "

write(*,*) 'Segunda etapa do Swarm'
write(*,*) "

Write(*,*) '----m-mm-mmmmm oo '
write(*,*) 'Valor da funcdo em cada iteracéo’
WrIte(*,*) '----m-mmmmmmmmm oo '
write(*,*) "'

write(*,*) "Teremos', m," iteragdes...'

do h=1,m Im é o numero de iteragdes...

w = w0 + (wf- wO)*( (dble(h)-1.0d0)/(dble(m)-1.0d0) ) ! peso variavel

write(*,*) "

write(*,*) 'iteragéo’, h Ilago para armazenamento dos aleatorios...n deles [para cada particula tenho
lum grupo]

do k =1,n*2 I nimero de particulas...

call random_number(n_aleat) !chutes aleatorios...
aleat2(k) = n_aleat 'armazenamento do aleatério
end do

doj=1,n In é 0 nimero de particulas...

do i=1,dim !para cada particula tenho 'dim’' [dimensdes] valores...
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lvelocidades
vtch(i,j) = w*vtch(i,j) + c1*aleat2(j)*(tchbest(i,j)-tch(i,j)) + c2*aleat2(j+n)*( tchg(i) - tch(i,j) )

Iltemperaturas para particula baseado no valor da velocidade[j]
tchn(i,j) = tch(i,j) + vtch(i,j)
end do
tch=tchn
laveriguando se esté no intervalo estipulado:

do i=1,dim I''dim' variaveis [temperaturas locais]

if (tch(i,j) < tmin(i)) then

tch(i,j) = tmin(i) la particula esta fixa [j], ela tera [i] temperaturas.
vtch(i,j) = 0.0d0 I 0 algoritmo zera a velocidade nesse caso.
end if

if (tch(i,j) > tmax(i)) then !temperatura
tch(i,j) = tmax(i)

vtch(i,j)=0.0d0

end if

str(1)%var(i) = tch(i,j)

end do
fa = f(dim,str,num_var) Ivalor de f atual
if (fa > fbest(j) ) then I se for maior que o melhor f...
do i=1,dim
tchbest(i,j)=tch(i,j) 10 valor global de x seré o valor de x atual (melhor valor)
end do
fhest(j)=fa 10 melhor valor da funcéo (particula) seré justamente esse.
end if
if (fa > fg) then I se for maior que o global
do i=1,dim
tchg(i)=tch(i,j) I a variavel global assume esse valor...
end do
fg=fa
end if
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end do lacaba a iteracéo de [n]

write(*,*) 'Informacdes da Iteracao:'
write(*,*) ‘iteracdo:’, h

write(*,*) ‘valor 6timo da funcao:', fg
write(*,*) 'Valores dos parametros'
write(*,*) 'V1', tchg(1)

write(*,*) 'V2', tchg(2)

write(*,*) 'V3', tchg(3)

write(147,*) fg, tchg(1), tchg(2), tchg(3)
write(*,*) "
write(*,*) "
write(*,*) "

erte(* *)'************************************************'
1

write(7,*) 'Informacdes da Iteracéo:'
write(7,*) ‘iteracdo:’, h

write(7,*) 'valor 6timo da funcéo:', fg
write(7,*) 'Valores dos parametros'
write(7,*) 'V1', tchg(1)

write(7,*) 'V2', tchg(2)

write(7,*) 'V3', tchg(3)

write(7,*) "

write(7,*) "

write(7,*) "

erte(7 *)'************************************************'
end do lacaba a iteracdo de [m]

WIIte (™, * ) HHHHHHHEH
write(*,*)'Valores 6timos'

Write (7, ) HHHHHHHHH

write(7,*)"Valores 6timos'
end subroutine
AEAEEAAEAAEAEAAAEIAAAEAEAAAEITAAEAXAAAEITAAEAXAAAEITAAEAEAAAEITAAIAXAAAEIAAAAXAAAEAAAAAAAEAAAAAAAkAAAkAkAhkAkkhkkhkhkkhhkkkikkiikik
subroutine textchange(dim,str,num_var)

I Subrotina que abre um arquivo texto (.def) e modifica valores especificados. Depois salva o arquivo
I modificado.

I Autor: Lizandro de Sousa Santos. Maio de 2008. Adaptado por: Rogério Luz Pagano e Leonardo Dantas de
I Souza Netto. Fevereiro de 2015.
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linstrucoes:

|**kkkhhhrhk
|

I[string] é o nome da variavel de procura. Esse parametro pode ser um escalar, por exemplo T, ou também
I'um vetor, [P T m].

I[flag] indica o tamanho desse vetor.

Ifunidade] se refere as unidades que séo utilizadas, referentes a cada variavel. O tamanho desse vetor €
I'indicado pelo parametro flag.

I[string_dim]

use object

character*256 stri
integer inter,i,j,k,erro,ierr,ksi,ksj,nim,n,dim,num_var
type (string_type):: str(num_var) ! str do tipo string_type

do ksi=1,num_var !dimensdes
do ksj=1,str(ksi)%quant

open(unit=1,file="cfxh.txt',status="unknown") ! abrindo o arquivo...
nim = 10000 ! namero limite de iteragdes méaximas

doi=1,nim

read (1,'(a)',end=99) stri ! leio o character
I write(*,*) i
I write(*,*)stri

n = len_trim(stri)

k = index(stri(1:n),str(ksi)%simbol(ksj))
I write(*,*)n
I write(*,*)k

if(k.ne.0) then

inter =i ! gravo esse valor que vou usar la na frente...6 0 momento que encontro a variavel...
exit ! saida inserida para ndo confundir com a repeticdo da varidvel no cfxh.txt

endif

enddo

99 continue

close(1)
open(unit=1,file="cfxh.txt',status="unknown’)
open(unit=2,file="modificadoh.txt’)

doj=1,nim ! facodenovo
read (1,'(a)',end=90) stri ! leio o character...
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n = len_trim(stri) ! conto o numero de characteres

if (j.eq.inter) then I qguando chegar na linha g achei anteriormente
write(2,*) " str(ksi)%simbol(ksj)," = ,int(str(ksi)%var(ksj))," [',str(ksi)%unit(ksj),]’
write(*,*) " str(ksi)%simbol(ksj)," = ",int(str(ksi)%var(ksj))," [',str(ksi)%unit(ksj),]

else

write(2,'(a<n>)") stri
end if

enddo
90 continue

close(1)
close(2)

result = systemqq('del cfxh.txt") ! apagando cfx.txt
result = systemqq(‘'ren modificadoh.txt cfxh.txt) ! renomeando o modificado

I gravando esses valores novos para a iteracdo futura

close(10)
end do
end do

end subroutine

KEKAKIAEAKAAEAKAAAARKAAAAARAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAkAAAAAAAAAAAAAAErAAkAErAAArhhkhkhhkhkhhkhkihkhkihhihiiiix

subroutine readingout(x,ESC)

| R A R R R R R AR R AR R AR R S e e R R R AR AR R R R AR AR AR AR A R o A AR R R R R R R AR R R R S R R R R AR R S S

I Essa subrotina Ié o arquivo [.out] (de saida) gerado pelo CFX Solver. E configurado o(s) o(s) valor(es) a
I ser(em) procurado(s) no arquivo de saida. O algoritmo consegue achar o valor de saida, porém, esse é gravado

I 'em um arquivo temporario [.dat] para ser interpretado como numero real e ndo como character.
I

I ATENCAO
I Basicamente a diferenca entre todos os codigos para cada fungéo objetivo esta contida nesta subroutina, a

I diferenca esta na busca de variaveis de saida (fragdo molar de metano e hidrogénio na zona de reacéo e
I arraste) e nos célculos das funcbes objetivos

R R R R R R R e e o S o R S S e S B R R R R R R R S S R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R S S R R R R R R R R S S R R R R e e e e

[HHHHHEHH R CODIGO MINIMIZACAO DE METANO #HHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHHH

integer i,j,k,y,h, ESC

real X

logical(4) result
character*256 str
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character*17 valor
character*50 aa
common h
k=0
select case (ESC)
case (1)
valor ='| CH4.Mass Fraction ' I O valor que estou procurando é este. O algoritmo ira procurar
I no arquivo de saida [.out]
case (2)
valor ='| CH4.Mass Fraction '

end select

result = systemqq('copy internal_001.out saidah.txt) ! Copio os arquivos .out para saida.txt (provisorio)
result = systemqqg('move internal_001.out saidah') ! Transfiro os agrivos da saida originais para a pasta saida.
result = systemqqg('move internal_001.res saidah’)

open(unit=17,file="exph.dat’)
open(unit=6,file="functionh.dat’) ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open (unit=3, file="saidah.txt") ! abro a unidade 3 again...

do while (k.eq.0) ! quero que k seja diferente de zero, enquanto n&o for verdade vou ficar preso aqui...
read (3,'(a)",end=99) str ! leio linha por linha, quando acabar o texto saio (99)
n = len_trim(str)
k=index(str(1:n),valor)

if(k.ne.0) then

write(6,*) str(48:53) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 6 -> saida)

write(17,*) str(56:57) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 7 -> exp)

exit

endif
end do

99 continue ! continuo

close(6) ! fecho a unidade 6
close(17)
open(unit=17,file="exph.dat’)
open(unit=6,file="functionh.dat’) ! fecha e abra o arquivo: <severe 24>

read(17,*,end = 66) y
66 continue
read(6,*, end = 77) x ! leio 0 que estd no arquivo.dat

77 continue
I manipulo o numero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, s6 imprimo o0 '10" e multiplico por 1.0d2 )

x = x/(10%*(y) )
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write(*,*) x
Iwrite(*,*) x !substituo no arquivo o valor manipulado.

IEsse arquivo contém a informacdo mais importante do programa que € o valor de resposta a ser comparado
Icom os valores anteriores. A modificacdo dos valores de entrada sera fun¢do do comportamento da resposta,
lassim como a convergéncia do método.

close(6) ! fecho os arquivos
close(3)
close(17)

result = systemqq('del saidah.txt’) ! deleto o arquivo saida.txt
result = systemqq('del functionh.dat’)
result = systemqq('del exph.dat’)
return
end subroutine ! saio daqui...

AR CODIGO MAXIMIZAQAO DA CONVERSAO DE METANO #H#HHHHHHHHHHHHHHHH
subroutine readingout(x,ESC)

integer i,j,k,y,z,h, ESC
real x,w,ConvCH4
logical(4) result

character*256 str
character*17 valor

character*50 aa
common h

k=0

select case (ESC)

case (1)

valor ='| CH4.Mass Fraction I O valor que estou procurando é este. O algoritmo ird procurar

I no arquivo de saida [.out]
case (2)
valor ='| CH4.Mass Fraction

end select

result = systemqgq(‘copy internal_001.out saidah.txt) ! Copio 0s arquivos .out para saida.txt (provisorio)
result = systemqqg('move internal_001.out saidah’) ! Transfiro os agrivos da saida originais para a pasta saida.
result = systemqq(‘move internal_001.res saidah’)

open(unit=17,file="exphl.dat’)
open(unit=6,file="functionhl.dat’) ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open(unit=18,file="exph2.dat’)
open(unit=7,file="functionh2.dat’) ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open (unit=3, file="saidah.txt") ! abro a unidade 3 again...
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do while (k.eq.0) ! quero que k seja diferente de zero, enquanto nao for verdade vou ficar preso aqui...
read (3,'(a)',end=99) str ! leio linha por linha, quando acabar o texto saio (99)
n = len_trim(str)
k=index(str(1:n),valor)
if(k.ne.0) then
write(6,*) str(48:53) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 6 -> saida)
write(17,*) str(56:57) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 17 -> exp) !valor exponencial do metano na saida

write(7,*) str(61:65) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 7 -> saida)
write(18,*) str(68:69) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 18 -> exp) !valor exponencial do metano na entrada

exit
endif

end do
99 continue ! continuo

close(6) ! fecho a unidade 6

close(17)

close(7)

close(18)

open(unit=17,file="exphl.dat’)

open(unit=6,file="functionhl.dat’) ! fecha e abra o arquivo: <severe 24>
open(unit=18,file="exph2.dat’)

open(unit=7,file="functionh2.dat’) ! fecha e abra o arquivo: <severe 24>

I Determinag&o do valor do metano na entrada do reator
read(17,*,end = 66) y
66 continue

read(6,*, end = 77) x ! leio 0 que estd no arquivo.dat

77 continue
I' manipulo o nimero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, s6 imprimo o0 '10' e multiplico por 1.0d2 )

x =x/(10**(y) )
write(*,*) x

R R R R R
I Determinac&o do valor do metano na saida do reator
read(18,*,end = 66) z
66 continue

read(7,*, end = 77) w ! leio 0 que esta no arquivo.dat

77 continue
I manipulo o namero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, s6 imprimo o '10' e multiplico por 1.0d2 )

w =w/(10**(z) )

99




write(*,*) w

ConvCH4 = (x-w)/x

close(6) ! fecho os arquivos
close(3)

close(17)

close(7)

close(18)

result = systemqq('del saidah.txt") ! deleto o arquivo saida.txt
result = systemqq('del functionhl.dat’)
result = systemqq('del exphl.dat’)
result = systemqq('del functionh2.dat’)
result = systemqq('del exph2.dat’)
return
end subroutine ! saio daqui...

\HHHHEHHHEH### CODIGO MAXIMIZACAO DA RECUPERACAQ DE HIDROGENIO #itHHHHH#HHHHEHH

subroutine readingout(recupH2,ESC)

integer i,j,k,1,y,z,h, ESC,cont
real x,w,recupH2
logical(4) result
character*256 strl, str2
character*17 valor
character*50 aa
common h
k=0
=0
cont=0
select case (ESC)
case (1)
valor ='| H2.Mass Fraction ' I O valor que estou procurando € este. O algoritmo ird procurar
I no arquivo de saida [.out]
case (2)
valor ='| H2.Mass Fraction '

end select
result = systemqgq(‘copy internal_001.out saidah.txt) ! Copio os arquivos .out para saida.txt (provisorio)
result = systemqqg('move internal_001.out saidah’) ! Transfiro os agrivos da saida originais para a pasta saida.

result = systemqqg(‘move internal_001.res saidah’)

open(unit=17,file="exphl.dat’)
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open(unit=6,file="functionhl.dat") ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open(unit=18,file="exph2.dat’)

open(unit=7,file="functionh2.dat’) ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open (unit=3, file="saidah.txt") ! abro a unidade 3 again...

do while (k.eq.0) ! quero que k seja diferente de zero, enquanto nao for verdade vou ficar preso aqui...
read (3,'(a)',end=99) strl ! leio linha por linha, quando acabar o texto saio (99)

n = len_trim(strl)

k=index(str1(1:n),valor)

if(k.ne.0) then

cont=cont+1

write(6,*) str1(61:65) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 6 -> saida)

write(17,*) str1(68:69) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 7 -> exp)

endif

99 continue

read (3,'(a)',end=100) str2
m = len_trim(str2)

| = index(str2(1:m),valor)

if(1.ne.0) then

cont=cont+1

write(7,*) str2(61:65) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 6 -> saida)
write(18,*) str2(68:69) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 7 -> exp)

endif
if (cont.eq.2) then
exit
endif
end do

100 continue ! continuo

close(6) ! fecho a unidade 6

close(17)

close(7)

close(18)

open(unit=17,file="exphl.dat’)
open(unit=6,file="functionhl.dat’) ! fecha e abra o arquivo: <severe 24>
open(unit=18,file="exph2.dat’)
open(unit=7,file="functionh2.dat’)

I Fracdo Massica de H2 na zona de arraste
read(18,*,end = 66) y
66 continue
read(7,*, end = 77) x ! leio 0 que estd no arquivo.dat

77 continue
I manipulo o namero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, s6 imprimo o0 '10' e multiplico por 1.0d2 )
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x =x/(10**(y) )
LR

I Fracdo Massica de H2 na zona de reacao
read(18,*,end = 88) z
88 continue
read(7,*, end = 98) w ! leio 0 que esta no arquivo.dat

98 continue
manipulo o nimero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, sé imprimo o '10' e multiplico por 1.0d2 )

w = w/( 10**(z2) )
VA

I Célculo do recuperacédo de H2!
recupH2=x/(x+w)

write(*,*)'xH2arraste =, x
write(*,*)'’xH2reacao ="', w
write(*,*)'Recuperacao de H2 =", recupH2

close(6) ! fecho os arquivos
close(3)

close(17)

close(7)

close(18)

result = systemqq('del saidah.txt’) ! deleto o arquivo saida.txt
result = systemqq('del functionhl.dat’)

result = systemqq('del exphl.dat’)

result = systemqq('del functionh2.dat")

result = systemqq('del exph2.dat’)

return

end subroutine ! saio daqui...

IR CODIGO MAX DA SOMA DA CONV DE CH4 E RECUP DE H2 #HHHHHHHHHHHHHHH

subroutine readingout(fsoma,ESC)

integer i,j,k,l,y,z,h,a,c,ESC,cont
real x,w,fsoma,b,d

logical(4) result

character*256 str, strl, str2
character*17 valorl, valor2
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character*50 aa

common h

k=0

=0

cont=0
select case (ESC)
case (1)
valorl ='| CH4.Mass Fraction ' I O valor que estou procurando é este. O algoritmo ird procurar
valor2 ='| H2.Mass Fraction ' I no arquivo de saida [.out]
case (2)
valorl ='| CH4.Mass Fraction '

end select

result = systemqq('copy internal_001.out saidah.txt’) ! Copio os arquivos .out para saida.txt (provisorio)
result = systemqqg('move internal_001.out saidah’) ! Transfiro os aqgrivos da saida originais para a pasta saida.
result = systemqqg('move internal_001.res saidah’)

open(unit=17,file="exphl.dat’)

open(unit=6,file="functionhl.dat’) ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open(unit=18,file="exph2.dat’)

open(unit=7,file="functionh2.dat") ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open(unit=19,file="exph3.dat’)

open(unit=8,file="functionh3.dat") ! crio o arquivo (unidade 6) function.dat
open (unit=3, file="saidah.txt") !abro a unidade 3 again...

I Procura o valor minimo e maximo do Metano

do while (k.eq.0) ! quero que k seja diferente de zero, enquanto nao for verdade vou ficar preso aqui...
read (3,'(a)',end=99) str ! leio linha por linha, quando acabar o texto saio (99)

n = len_trim(str)

k=index(str(1:n),valorl)

if(k.ne.0) then

write(6,*) str(48:53) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 6 -> saida)
write(17,*) str(56:57) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 17 -> exp)
write(7,*) str(61:65) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 7 -> saida)
write(18,*) str(68:69) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 18 -> exp)
exit

endif

end do
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99 continue

close(3)
open (unit=3, file="saidah.txt’)

do while (cont.ne.2) ! quero que k seja diferente de zero, enquanto nao for verdade vou ficar preso aqui...
read (3,'(a)',end=100) str ! leio linha por linha, quando acabar o texto saio (99)
m = len_trim(str)
I=index(str(1:m),valor2)
if(1.ne.0) then
cont=cont+1
write(8,*) str(61:65) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 7 -> saida)
write(19,*) str(68:69) ! imprime no arquivo [.dat] (unidade 18 -> exp) !valor exponencial do metano na
I entrada do reator.
=0
endif
end do

100 continue ! continuo

close(6) ! fecho a unidade 6
close(17)

close(7)

close(18)

close(8)

close(19)

open(unit=17,file="exphl.dat’)
open(unit=6,file="functionhl.dat’)
open(unit=18,file="exph2.dat’)
open(unit=7,file="functionh2.dat')
open(unit=19,file="exph2.dat’)
open(unit=8,file="functionh2.dat’)
open(unit=19,file="exph3.dat’)
open(unit=8,file="functionh3.dat’)

I Determinac&o do valor do metano na saida do reator
read(17,*,end = 66) y
66 continue

read(6,*, end = 77) x ! leio 0 que esta no arquivo.dat

77 continue
I manipulo o numero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, s6 imprimo o '10" e multiplico por 1.0d2 )
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X =x/(10%*(y) )
write(*,*) 'xCH4out = ', X

R R
I Determinacéo do valor do metano na entrada do reator
read(18,*,end = 88) z

88 continue

read(7,*, end = 98) w ! leio 0 que esta no arquivo.dat

98 continue
I manipulo o nimero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, sé imprimo o '10' e multiplico por 1.0d2 )

w = w/( 10**(z2) )

write(*,*)’xCH4in =", w

ConvCH4 = (w-x)/w

write(*,*)'Conversdo de CH4 ="', ConvCH4

I Fracdo Massica de H2 na zona de arraste
read(19,*,end = 102) a
102 continue

read(8,*, end = 111) b ! leio 0 que esta no arquivo.dat

111 continue
I manipulo o nimero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, s6 imprimo o '10' e multiplico por 1.0d2 )

b = b/( 10%*(a) )
)

I Fragdo Massica de H2 na zona de reagdo
read(19,*,end = 120) c
120 continue

read(8,*, end = 130) d ! leio 0 que esta no arquivo.dat

130 continue
I manipulo o namero ( Se ele for escrito como 10E2 por exemplo, s6 imprimo o '10' e multiplico por 1.0d2)

d = d/( 10**(c))
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VHEHHH A
I Célculo do recuperacédo de H2!
recupH2=b/(b+d-0.003)

write(*,*)'xH2arraste =, b
write(*,*)'xH2reacao ="', d
write(*,*)'Recuperacao de H2 =", recupH2

fsoma=recupH2+ConvCH4
write(*,*)'fsoma (Conversdo de CH4 + Recuperacao de H2 =", fsoma

close(6) ! fecho os arquivos
close(3)

close(17)

close(7)

close(18)

close(8)

close(19)

result = systemqq('del saidah.txt") ! deleto o arquivo saida.txt
result = systemqq('del functionhl.dat’)

result = systemqq('del exphl.dat’)

result = systemqq('del functionh2.dat’)

result = systemqq('del exph2.dat’)

result = systemqq('del functionh3.dat’)

result = systemqq('del exph3.dat’)

return

end subroutine ! saio daqui...

KEAAIAKAKIKAAAKAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAA A A A AAAAAAAAAAAEAAIAIAAAAAAAAEAArArArrAAAdhhhkhdrrrrhhkhhhhiiiiiiixx

subroutine systemcalc

I subrotina que invoca o CFX Solver

logical(4) result

result = systemqq(‘cfx5cmds -write -definition internal.def -text cfxh.txt") ! gravo o arquivo modificado no .def

result = systemqq('cfx5solve -def internal.def ')!-par-dist Maq01,Maqg11,malhador ") ! chama o solve
result = systemqq('del cfxh.txt) ! removo o arquivo de texto de entrada de dados (N4ao é relevante)
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end subroutine

KEKEKEAKAKAEAKRKAAKRXKAAKRKAAKRAAKRAARAAAAIAAAAAAAAAAAAAAARAAAAIAAAIAAAIAAAAAAAAAAAAkAAAkAAhkhrhkhkhhkhihhiiiiix

subroutine verify

IEssa subrotina escreve o arquivo [.def] em um arquivo [.txt]. Esse arquivo [.txt] possui os valores a serem
Isubstituidos na subrotina textchange.

use ifport
integer i

I = system("cd C:\Program Files\ANSY'S Inc\v140\CFX\bin")
i = system("cfx5cmds -read -definition internal.def -text cfxh.txt")
Iresult = systemqq('cfx5cmds -read -definition internal.def -text cfx.txt')

end subroutine
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