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RESUMO — A producéo bioldgica hidrogénio é considerada como uma alternativa atrativa
para geracdo de energia em oposicdo ao uso de combustiveis fosseis. Entretanto, para
alcancar viabilidade econémica é necessario um expressivo progresso tecnolégico. Estudos
presentes para melhoria da eficiéncia estdo focados principalmente em caracteristicas
bioldgicas e quimicas e em uma menor extensdo na influéncia da hidrodindmica de
biorreatores. O presente estudo investiga a dindmica dos fluxos em um biorreator utilizando
ferramentas de Fluidodindmica Computacional (CFD). Um biorreator de 5 L foi modelado
como um reator de tanque agitado equipado com dois impelidores. A distancia entre os
impelidores e a velocidade de agitacdo foram variadas e observou-se mistura mais eficiente
para a configuragdo com a maior distancia entre os impelidores.

1. INTRODUCAO

A producéo bioldgica hidrogénio como alternativa energética aos combustiveis fésseis tem sido
amplamente considerada devido ao seu alto contetido energético e baixa emissdo de poluentes. Entre as
diferentes formas de se conduzir a producdo de biohidrogénio, destaca-se a fermentacdo anaerdbica
pelo seu maior rendimento e possivel utilizacdo de residuos industriais ou agricolas como substrato
(Das e Veziroglu, 2008). Embora a producdo bioldgica de hidrogénio tenha sido demonstrada com
sucesso em escala laboratorial, a tecnologia ainda deve ser explorada para competir com a producao
industrial a partir de residuos fosseis, considerando-se a viabilidade econdmica, eficiéncia e
confiabilidade.

O processo de producédo de biohidrogénio envolve complexos mecanismos quimicos, biolégicos
e fisicos com multiplas interacdes entre fases fluidas e sélidas. Fatores como indculo, substrato, pH,
nutrientes e temperatura estdo entre os parametros mais estudados para otimizacdo de processos
fermentativos para producdo de hidrogénio (Wang e Wan, 2009). O estudo das caracteristicas fisicas
do escoamento em biorreatores, entretanto, tem sido cada vez mais explorado devido a possibilidade de
otimizar a producgdo de biohidrogénio através da interagdo entre os fendbmenos quimicos, bioldgicos e
fisicos no dominio reacional. Além disso, o0 bom entendimento das caracteristicas hidrodindmicas & um
precursor obrigatorio para o aumento de escala de qualquer processo biotecnoldgico.

A fermentacdo anaerdbica para producdo de hidrogénio é comumente estudada em tanques
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agitados em diversos modos de operacdo, como continuo (CSTR), semi-continuo, batelada, entre
outros. Do ponto de vista de engenharia, 0 modo continuo apresenta produtividade mais alta, mas sofre
de problemas como diluicdo de biomassa ou substrato, que sdo fortemente influenciados pelo
comportamento hidrodindmico do biorreator (Show et al., 2011). A operagdo em batelada reduz o risco
de contaminacdo e de diluicdo mas em geral apresenta taxas de producdo inferiores. Conforme o
tamanho do biorreator aumenta, problemas como zonas mortas, agitacdo ineficiente e heterogeneidade
da mistura podem comprometer significativamente a producdo de hidrogénio. O emprego de
velocidades muito altas de agitagdo, a fim de melhorar a homogeneidade do sistema, pode causar
inatividade ou morte celular por cisalhamento e consequente fracasso da operacdo (Wang et al., 2010).

Softwares modernos de Fluidodindmica Computacional (CFD) s&o capazes de simular o
comportamento hidrodindmico, transferéncia de massa e calor, reacbes quimicas, interacGes
multifasicas e outros fenbmenos ocorrendo em biorreatores através da solugdo das diversas equagoes
matematicas que descrevem esses fendmenos. Um modelo computacional bem estabelecido de um
processo biotecnoldgico permite que se avalie e otimize a configuracdo de biorreatores sem a
necessidade de investir massivamente em testes experimentais (Ding et al., 2010; Wang et al., 2014).

O presente trabalho tem como objetivo realizar um estudo preliminar do comportamento
fluidodinamico de um biorreator com uma modelagem multifasica, a fim de estabelecer um modelo
computacional de um biorreator de escala laboratorial para producdo de hidrogénio ou de outros
metabolitos de interesse. Os perfis de velocidade e fracdo volumétrica foram avaliados para trés
velocidades de agitacdo (150, 180 e 210 rpm) e trés configuracdes de biorreator, onde a distancia entre
os impelidores foi modificada.

2. METODOLOGIA

2.1. Configuracdo do biorreator

O tanque agitado utilizado nas simula¢des foi modelado com base no biorreator BioFlo 110 (New
Brunswick, USA), com 5 L de volume (til e agitado por duas turbinas do tipo Rushton. As dimensdes
do biorreator estdo demonstradas na Figura 1. Simulagdes foram realizadas com a distancia entre 0s
impelidores iguais a 7,7 cm (configuracdo padrdo do biorreator, neste trabalho denominada
configuragdo A), 10,7 cm (configuragdo B) e 13,7 cm (configuracdo C), cada um avaliado com
velocidades de agitacdo de 150, 180 e 210 rpm.
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Figura 1 — Dimensdes (em cm) do biorreator utilizado nas simulacdes.
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2.2. Metodologia computacional

Modelo computacional: Os fendbmenos de transferéncia de quantidade de movimento, energia e
massa sdo descritos por equacdes matematicas que sdo discretizadas e resolvidas iterativamente para
cada volume de controle. Dessa maneira, uma aproximacéo dos valores de cada variavel € definida em
pontos especificos do dominio e inter-relacionada com os volumes de controle vizinhos atraves das
fronteiras do volume. O modelo de turbuléncia utilizado foi 0 modelo padréo de k-€, que é o0 modelo
mais utilizado na modelagem de escoamentos turbulentos devido a sua simplicidade, baixo
requerimento computacional e facilidade de convergéncia (Tamburini et al., 2013). A fim de simplificar
a analise hidrodindmica do biorreator, a fase liquida consiste em &gua pura e a fase gasosa, ar. O reator
opera em modo batelada, sem entrada e saida de agua e ar e em estado estacionario. Para simular o
comportamento multifasico foi o utilizado o modelo Euleriano — Euleriano Homogéneo, onde todas as
quantidades de transporte (exceto a fracdo volumétrica) do processo sdo mantidas iguais para cada fase.
Dessa forma, a equacdes de transporte sdo resolvidas em uma forma geral ao invés de individualmente
para cada fase. As equacOes da conservacdo da quantidade de movimento (Eg. 1) e massa (Eg. 2) sdo
definidas como (Ansys, 2012):

L4 (pUXxU—p(VU+TUT)) =Sy —Vp 1)
a a Fa N
% +V- (Ta Pa Uoc) = Smsa T Zﬁil Fot[3 (2)
Onde
N 3
p = Zailra pa ( )
N.
u= Zailra Ua (4)
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Dominio computacional e condi¢des de contorno: O método MRF (Multiple Reference Frame),
comumente utilizado para modelar reatores agitados, foi utilizado para simular o movimento dos dois
impelidores. A abordagem do método MRF consiste em modelar os impelidores em dominios de
referéncia rotativos e a regido externa (restante do tanque) em um dominio estacionario (Taghavi et al.,
2011). Para integrar os dominios estacionario e rotativos, foi adotada a interface Frozen Rotor, que
conserva o transporte das quantidades fisicas atraves das fronteiras enquanto mantém a posic¢éo relativa
de ambos os dominios. O remanescente do tanque foi dividido em dois dominios com a finalidade de
inicializar as concentragdes de ar e agua: um dominio com a fragdo volumétrica inicial de ar igual a 1,
em contato com a atmosfera, de 7 cm de altura; e o restante do tanque, com fragéo inicial de agua igual
a 1. As forcas de empuxo foram implementadas pela forga gravitacional alinhada ao eixo do rotor e
pela diferenca de densidade entre as fases, com a densidade de referéncia igual ao do fluido menos
denso (ar).

As condicbes de contorno em todas as superficies solidas (impelidor, eixo, paredes) foram
definidas como condicdes de parede sem escorregamento na superficie. A superficie de contato entre o
ar e a dgua foi definida uma interface com fluxo conservativo entre os dominios, enquanto na superficie
livre do tanque uma condicdo de abertura com pressdo constante de 1 atmosfera foi definida. A
temperatura foi assumida como uniforme em todo o dominio.

Solucdo numérica: A geometria do biorreator foi modelada utilizando o software SolidWorks
2013 e exportada para o software ANSYS ICEM CFD, onde foi gerada a malha computacional. O
dominio do tanque constitui-se de 500 452 elementos e dos impelidores, de 871 489 elementos cada. A
densidade de elementos foi maximizada nas regides de maior contraste de velocidades, como nas pas
dos impelidores, na interface agua — ar e nas paredes do tanque.

O software comercial de solucdo de problemas de fluidodindmica computacional ANSYS CFX
13.0 foi utilizado para resolver as equacdes governantes do modelo. A simulagdes foram realizadas em
um computador com processador Intel Core i3 3.30 GHz com 8.00 Gb de memdria RAM. Os esquemas
advectivo e de turbuléncia foram selecionados como de alta resolugdo e de primeira ordem,
respectivamente, com um controle automatico do passo do tempo. O critério de convergéncia com
maximo de 10 para os residuos das solugdes numéricas das equagdes (Root Mean Square) foi utilizado.
Para garantir a conservacao de massa no dominio, os volumes de ar e agua totais no biorreator foram
computados a cada iterac@o e observou-se um desvio menor que 2% para todas as simulagdes.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

O campo de velocidades na se¢do transversal ao longo do eixo esté plotado na forma de vetores
na Figura 2 para as trés configuracdes e velocidades de agitacdo de 210 rpm. Um padréo geral de fluxo
pode ser observado para as todas as situa¢ées, no qual um fluxo intenso é gerado pelas pas das turbinas
impulsionando o fluido paralelamente ao eixo das pés. O fluxo se divide em dois e se direciona para
cima ou para baixo ao longo da parede, formando regides de recirculacdo devido a baixa pressdo na
regido imediatamente superior e inferior aos impelidores. Os perfis de fluxo se assemelham a padrdes
encontrados em biorreatores similares e em tanques maiores agitados por impelidores do tipo Rushton
(Um e Hanley, 2008; Taghavi et al., 2011; Kulkarni e Patwardhan, 2013).
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Figura 2 — Campos de vetores de velocidade para biorreatores agitados a 210 rpm, com distancia
entre as turbinas igual a 7,7 cm (A), 10,7 cm (B) e 13,7 cm (C), avaliados no plano de se¢édo
transversal vertical de simetria.

A Figura 3 apresenta contornos da velocidade da dgua para cada configuracdo e velocidade de
agitacdo. A velocidade maxima de agua encontrada foi de 0.55, 0.67 e 0.80 m/s para as velocidades de
agitacdo de 150, 180 e 210 rpm, respectivamente. O campo de velocidades indica que as turbinas
operam essencialmente de forma independente e cada uma gera seus proprios vortices de recirculacdo
superiores e inferiores. Esse comportamento é reportado para sistemas monofasicos ou multifasicos
com duas ou mais turbinas do tipo Rushton (Kerdouss et al., 2006; Taghavi et al., 2011) Observa-se
gue o aumento da velocidade de agitacdo promove uma melhoria na homogeneidade do meio reacional,
principalmente na direcdo radial, mas ndo interfere significativamente na mistura ao longo do eixo. Em
contraste, 0 aumento da distancia entre as turbinas promove uma distribuicdo axial de velocidades mais
eficiente mesmo para rotagdes mais baixas, como pode ser visto para as configuragfes B e C a 150 rpm.
Nas configuracdes B e C, o liquido se mistura com mais eficiéncia no fundo do tanque, caracteristica
desejavel na operacdo de biorreatores onde o depdsito de biomassa ou formacéo de flocos é um fator
importante.
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Figura 3 — Contornos de velocidade para biorreatores agitados a 150, 180 e 210 rpm, com
distancia entre as turbinas igual a 7,7 cm (A), 10,7 cm (B) e 13,7 cm (C), avaliados no plano de
secdo transversal vertical de simetria.

A Figura 4 mostra o detalhe da fracdo volumétrica na interface entre o dominio liquido e
gasoso para a configuracdo C com velocidade de agitacdo de 210 rpm. Para todas as situagdes o
perfil de concentracdo de agua e ar € parecido, com difusdo entre as fases mas sem a formacéo de
vortice que € caracteristica desse tipo de operacdo. Modelos mais sofisticados que aproximam as
interacdes entre fases com maior precisdo como Large Eddy Simulation (LES), Volume of Fluid
(VOF) podem ser aplicados ao modelo atual para capturar a formacéo de vortices na superficie do
liquido (Torré et al., 2007; Kulkarni e Patwardhan, 2013). O estudo da formac&o de vértices pode
ser especialmente interessante no processo de producéo bioldgica de hidrogénio por proporcionar
um aumento na &rea de contato entre liquido e gas e promover uma dissociagdo mais eficiente de
hidrogénio.
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Figura 4 — Detalhe da interface ar-agua para a configuraf;éo C,a210 rpm
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4. CONCLUSOES

O perfil hidrodindmico de um reator tipicamente utilizado para fermentacdo em escala
laboratorial foi avaliado para diferentes configuracdes de distancia entre impelidores e velocidade de
agitacdo. As configuracdes de biorreator com impelidores distantes entre si por 13,7 e 10,7 cm
demonstraram mistura axial mais eficiente se comparados a configuracdo padrao de 7,7 cm de distancia
e promoveram agitacdo mais eficiente no fundo do reator. O modelo homogéneo Euleriano demonstrou
robustez e rapida convergéncia, mas para o caso de simulacdo de opera¢cdes com formacéo de vortice
se torna necessaria a utilizacdo de modelos mais sofisticados para simular as interagdes multifasicas. A
utilizacdo de simetria geométrica no modelo a fim de reduzir o tempo computacional também deve ser
avaliada, bem como a otimizacdo do numero de elementos da malha computacional. Um modelo
hidrodinamico computacional bem consolidado pode entdo ser validado experimentalmente e acoplado
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a um modelo cinético para simular o processo de producdo de hidrogénio e crescimento celular.
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