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RESUMO - A demasiada utilizacdo de combustiveis fdosseis acarretou em
diversos problemas ambientais, que impactam diretamente a vida dos seres Vvivos,
implicando na criacdo e adogdo de legislacdes rigidas. Faz-se necessario estudos
que visem a substituicdo daqueles por fontes limpas e renovaveis, que ndo afetem
a eficiéncia e aplicabilidade dos processos. Assim, 0 hidrogénio tornou-se uma
alternativa interessante por poder ser obtido de fontes renovaveis, inesgotaveis e
ndo poluentes. Assim, esse trabalho propde a simulacdo da reforma a vapor de
etanol sob niquel, objetivando a formacao de hidrogénio. O software Ansys Fluent
foi utilizado, e varidveis temperatura e proporcdo vapor/etanol foram avaliadas.
Pode-se perceber que o aumento da razdo molar vapor/etanol desfavorece a
ocorréncia da reacdo que ocorre em maior extensao.

1. INTRODUCAO

O aumento descontrolado de fontes poluidoras tem contribuido para a reducdo da
qualidade do ar e as fontes veiculares tém um papel significativo nesse efeito, especialmente
nos grandes centros urbanos. As emissdes veiculares carregam em sua cOmposicao varias
substancias que podem causar efeitos negativos na salide humana, animal e vegetal, como
deterioracdo do patrimonio e recursos naturais (Teixeira et al., 2016). Nesse contexto, muito
se estuda sobre o desenvolvimento de novas tecnologias, que visem reduzir as taxas de
emissdes de poluentes, para cumprir com as legislacdes que vém se tornando cada vez mais
rigorosas, e manter, no minimo, o padrao de eficiéncia dos motores atuais (Chaichan, 2018).

Pesquisas mostraram que o hidrogénio (Hz2) é um combustivel alternativo promissor,
pois possui excelentes propriedades de combustdo, ndo emite gases poluentes, e
principalmente, é de origem limpa e renovavel e pode ser gerado de diferentes maneiras
(Chen et al., 2004). A reforma a vapor € um processo de producdo de hidrogénio, altamente
endotérmico, envolvendo uma reacdo entre um combustivel hidrocarboneto e a 4gua, com
auxilio de catalisadores, resultando em uma mistura gasosa contendo didxido de carbono,
monoxido de carbono, metano, hidrogénio e agua (Teixeira et al., 2016). O combustivel que
vem se destacando nesse cenario € o etanol, principalmente por ser obtido a partir de fontes
renovaveis e através de processos menos agressivos ao meio ambiente (Maia et al., 2007).
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Para identificar as condigdes que maximizam a producdo de hidrogénio, estudos que
analisam os parametros da reforma tém recebido grande atencdo entre os pesquisadores da
area (Vicente et al., 2014). Segundo Sun et al. (2012), o aumento da temperatura promove um
aumento na conversdao do etanol e na producdo de hidrogénio. Vicente et al. (2014)
encontraram conversdo completa de etanol a 700 °C usando niquel como catalisador. Ainda
de acordo com eles, o aumento da razdo molar vapor/etanol aumenta quase linearmente a
conversdo de etanol e a producdo de H,. Para razdo vapor/etanol de 10, obteve-se 98% de
conversdo e 49% de rendimento, sendo o rendimento dado pela producdo real de H:
relacionado com a producdo se 100% de etanol fosse convertido em H,. Para otimizar o
desempenho dos motores, no que diz respeito ao fluxo de gas e a transferéncia de calor,
estudos dos gases de comportamento dindmico através de reformadores cataliticos foram
iniciados. Com o grande avanco técnico-cientifico com o passar dos anos, tais estudos foram
explorados através de simulagdes computacionais, que permitem abordar fenbmenos mais
detalhados, principalmente os eventos que ocorrem no catalisador (Martins, 2006).

O objetivo deste trabalho foi simular a reforma a vapor do etanol sobre o niquel, usando
0 Ansys Fluent ® 14.5 software de simulacédo, incorporando algumas condicGes de trabalho e
reagdes quimicas envolvidas no processo. Serd avaliada a influéncia da temperatura e da raz&o
vapor/etanol, no que tange a formacéo de hidrogénio.

2. MODELAGEM MATEMATICA

A modelagem matematica do problema baseia-se na resolucdo das equacbes de
conservacdo para os volumes fixos definidos pela discretizacdo do dominio, utilizando o
método dos volumes finitos. As equacdes de conservacao de massa, quantidade de movimento
(Navier-Stokes) e energia sdo descritas a seguir. Todo equacionamento apresentado foi obtido
de Ansys (2013).

Equacdo da continuidade:

Ziv.pv)=0 Q)

Equacdo da quantidade de movimento:

%(ﬁv}—i-?.{'pv Xvl= —Ap+ V. (T)+ pg (2)
em que T € o tensor de tensao.

Equacdo da conservacéo de energia:

aipE)
at

+ V.((pV+p)W) = V.(AVT+ T.v—3;h] )+ 5, 3)
em que h é a entalpia termodindmica, A ¢ a condutividade térmica e T € a temperatura.

Balango de massa dos componentes:
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—+ V.(pv¥)= -V .J + R +5; 4)
J;= —pDinVY; (5)

em que Y é a fracdo massica da espécie i, Rj € a taxa de producdo por reagdo quimica, Si € a
taxa de criacdo por adi¢do da fase dispersa e Dim € 0 coeficiente de difusdo da espécie i na
mistura.

3. METODOLOGIA NUMERICA

Toda simulacéo foi conduzida com o programa comercial Ansys Fluent ® 14.5 (2013)
em computador Windows 7 64 bits, com 32 GB de memoria RAM, equipado com
processador Intel® Xeon™ CPU E5-1660 @ 3,30 Ghz de 6 niicleos.

3.1 Elaboracéo da Geometria

A fim de se realizar a reforma in situ, gerando hidrogénio no local onde ele serad
consumido, essa ocorreu em um conversor catalitico automotivo de um motor a diesel,
constituido de varios microcanais, que servem de leito para as reagdes. Uma vez que todos 0s
canais do conversor sdo semelhantes e simétricos, o trabalho se concentrou na simulacdo de
um unico microcanal, e a titulo de simplificacdo, elaborou-se a geometria que demandasse
menos tempo e recurso de processamento. O dominio computacional construido consistiu em
1/8 de um microcanal de 40mm de comprimento e arestas de 0,450mm, 0,450mm e 0,636 mm
de arestas, conforme representado na Figural.

Figura 1 — Representacdo da geometria simulada
(a) Representacdo da diviséo feita no canal. (b) Microcanal utilizado ja discretizado.

@)

3.2 Geracdo da malha

Criou-se a malha do tipo estruturada, a fim de se garantir que esta fosse constituida
exclusivamente de elementos hexaédricos. Utilizou-se 0 Sweep Method, o qual gera malha
quadrilatera em uma superficie inicial, que é extrudida ao longo de todo o dominio ate a
superficie final. Na regido de entrada do microcanal aplicou-se um refinamento maior, por
esta area ser considerada critica na modelagem do problema, devido ao processamento das
reaces quimicas. Ao final da discretizagdo, obteve-se uma malha composta de 210.000
celulas, 662.210 face e 243.243 nos.

3.3 Condicdes de contorno e entrada
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As hipoteses assumidas para a simulacdo foram: escoamento em regime permanente,
incompressivel e laminar; comportamento ideal dos gases; e radiacdo desprezada. A Figura 2
mostra a representacdo esquematicas das condi¢Bes de contorno para o microcanal.

Na modelagem quimica ao longo do escoamento considerou-se: reacdes em fase gasosa
e heterogénea, sendo as reagdes heterogéneas fonte de calor; difusdo na entrada; energia
gerada na difusdo; difusdo térmica; e que as reacdes sdo limitadas pelo equilibrio. Quanto as
reagdes quimicas envolvidas no processo, serd utilizado um modelo microcinético, baseado na
teoria do funcional da densidade (DFT, do inglés Sendity Functional Theory) proposto por
Catapan (2012). Foram selecionadas as reacGes mais significativas para o processo de
reforma, segundo o autor.

Figura 2 — Condigdes de contorno adotadas
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A simulacéo foi realizada na razdo vapor/etanol de 6:1 e a uma temperatura de 852,35
K. A velocidade dos gases estipulada na entrada foi de 0,01 m/s. O nimero maximo de
iteracGes assumidas foi 1.500.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

As Figuras 3 e 4 foram obtidas como resultado da simulagéo, para razdo vapor/etanol de 6:1,
na temperatura de 852,35 K. Na Figura 3 observa-se o perfil da taxa da reacdo de formacéo de
hidrogénio, a partir do etanol, formando também o acetaldeido, Equacdo 6, reacdo mais
significativa para o processo de reforma simulado. A ocorréncia de tal reacdo em proporcdes
maiores, a0 comparada com as outras reagdes da reforma, evidencia que a escolha operacional
da simulacdo ndo foi interessante, visando a producéo de hidrogénio. Isto porque, a reacdo de
reforma tem caminhos preferenciais para ocorréncia, que dependem do catalisador utilizado e
das condigOes operacionais (MA et al., 2016; VICENTE et al., 2014).

CH,CH,0H — CH,CHO + H, (6)

Observa-se atraves da Figura 3, que a reacdo citada ocorre com maior intensidade na
regido de entrada do canal, com uma taxa méaxima de 2455,3 mol/m3.s. Na Figura 4 esta
representado o perfil de temperatura no canal, e € possivel observar uma zona de menor
temperatura coincidente com a zona onde h& maior ocorréncia da reacdo quimica, devido ao
seu carater endotérmico. O aumento da temperatura volta a aumentar no canal, pois as paredes
continuam numa temperatura elevada, aquecendo 0 gas remanescente.
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Figura 3 — Taxa da reacdo da formacdo de aldeido
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E possivel observar o gradiente de temperatura ao longo do canal, caracteristico do
processo de transferéncia de calor associada a conveccao.

Figura 4 — Perfil de temperatura no interior do microcanal
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Figura 5 — Perfil de velocidade do no interior do microcanal
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Também foram representados vetores relativos a velocidade e direcdo do escoamento
em pontos especificos do dominio fluido, onde é possivel observar que ocorre uma
aglomeracdo das particulas na zona reativa e posterior aceleracdo do gas na regido de saida.
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Podemos observar que o gés fica praticamente estagnado na regido proxima a parede do
microcanal, evidenciando a condicdo de ndo deslizamento do fluido.

4. CONCLUSAO

A partir da simulacdo realizada, conclui-se que as condi¢Ges operacionais estudadas,
temperatura de 852,35K e razdo molar vapor/etanol de 6:1, ndo foram aplicaveis para o
referido estudo, que visa a producgéo de hidrogénio. Isto porque, a reacdo de maior ocorréncia
foi a de formacdo do acetaldeido, atingindo taxa maxima de 2455,3 mol/m3.s. A reacdo
principal da reforma a vapor pode ter acontecido em proporgoes insignificantes devido ao fato
destas possuirem caminhos preferenciais para ocorrer, que dependem do catalisador utilizado
e das condi¢des da reagdo, que, por sua vez, impactam na producdo de hidrogénio. Portanto, é
necessario simular diferentes condigfes operacionais, variando 0s parametros principais que
interferem no processo, a fim de se encontrar condi¢cdes em que se tem boas produgdes de
hidrogénio e que garantam a aplicabilidade préatica do reformador a vapor.
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