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RESUMO

O craqueamento catalitico fluido € um processo utilizado na industria petroquimica para
converter fraces do petroleo pesadas em fracfes mais leves, como a gasolina e o GLP, por
exemplo. A conversdo ocorre devido a introducdo de particulas solidas denominadas
catalisadores (p6 de Geldart de classe A) no interior de risers industriais de FCC. Geralmente,
sdo construidas unidades piloto a frio para estudo dos fendémenos fluidodinadmicos envolvendo
escoamentos do tipo gas-soélido em risers. Nestas unidades sdo aplicadas diferentes técnicas de
avaliacdo do fluxo bifasico, destacando-se a investigacdo nao intrusiva usando tomografia por
transmissdo gama, que tém sido o caminho bem estabelecido na literatura para definir
parametros fluidodindmicos. Os dados determinados por escaneamento gama de seccdes radiais
do riser contribuem para validacéo de simulagdes numéricas da fluidodinamica computacional.
Contudo, € necessario um critério quantitativo para avaliar a fluidodinamica do leito fluidizado
circulante da UPF, pois existem incertezas gerais no sistema. Para tanto, a simulagcdo da
tomografia computadorizada gama com um codigo Monte Carlo pode ser utilizada como vetor
de integracdo entre diferentes modelos. Por se tratar de um estimador verossimil, o MC possui
grandes vantagens de utilizacdo quando comparado a métodos deterministicos. Este método
também se destaca pela adequacao a quaisquer materiais de geometrias complexas, pela rapidez
e baixo custo. Nesse trabalho, foram realizadas simulagbes com o cddigo computacional
MCNPX da tomografia gama do escoamento bifasico da UPF tipo FCC por meio da importagédo
de simulacgdes realizadas em CFD e utilizacdo de imagens geradas em codigos e na planta piloto
virtual 3D no ambiente CAD com validagdo de dados experimentais integrando os métodos
computacionais. Assim, foram determinados, a partir da TCG simulada, os dados referentes ao
perfil radial da fracdo volumétrica de solidos e gas, concentracdo de solidos e velocidade slip
nas varias alturas do riser. Isto possibilitou uma comparacdo otimizada com dados da literatura
e maior compreensdo dos parametros mensurados experimentalmente. Por fim, a utilizacdo da
técnica de reconstrucdo algébrica de correcdo multiplicativa, mostrou ser adequada para

apresentacdo de resultados qualitativos do processo com distribuicao radial de sélidos.

Palavras-chave: Escoamento bifasico. Importacdo de simulagdes. MCNPX. Pardmetros
fluidodindmicos. Vetor de integracéo.


https://www.google.com/search?safe=off&biw=1366&bih=576&q=estimador+verossimilhan%C3%A7a&sa=X&ved=0ahUKEwjV49WA0ajjAhUwDrkGHV0oDIQQ7xYILCgA

ABSTRACT

Fluid catalytic cracking is a process used in petrochemical industries to convert heavy
oil fractions into lighter fractions, such as gasoline and LPG, for example. The conversion
occurs due to the introduction of solid particles called catalysts (Geldart’s class A powder)
inside industrial FCC risers. Generally, cold flow pilot units are built for the study of fluid
dynamics phenomena involving gas-solid flows in risers. In these units, different techniques of
biphasic flow evaluation are applied, especially non-intrusive investigation using gamma-ray
tomography, which have been the well-established path in the literature to define fluidodynamic
parameters. The data determined by gamma scanning of radial sections of the riser contribute
to the validation of numerical simulations of computational fluid dynamics. However, a
quantitative criterion is needed to evaluate CFPU flow of circulating fluidized bed, as there are
general uncertainties in the system. In order to do so, the gamma-ray computed tomography
simulation in Monte Carlo can be used as an integration vector between different models and it
has great advantages when compared to deterministic methods, its facility to fit any materials
of complex geometries and its speed and low cost. In this paper, simulations were performed
using the MCNPX computational code of the FCC-type CFPU biphasic gamma tomography
through the import of CFD simulations and the use of code-generated images and 3D virtual
pilot plant in the CAD environment with validation of experimental data integrating
computational methods. Thus, the data concerning the radial profile of the solids and gas
volumetric fraction, solids concentration and slip velocity at the various riser heights were
determined from the simulated GCT. Making possible an optimized comparison with literature
data and a better understanding of the parameters measured experimentally. Finally, using the
algebraic reconstruction technique multiplicative correction, proved to be suitable for

qualitative results for process with radial solids distribution.

Keywords: Biphasic flow. Fluidodynamic parameters. Import simulations. Integration vector.
MCNPX.



Figural -

Figura 2 —

Figura 3 —

Figura 4 —

Figura 5 —

Figura 6 —

Figura7 —
Figura 8 —

Figura9 —

Figura 10 —
Figura 11 —

Figura 12 —

Figura 13 —

Figura 14 —

LISTA DE FIGURAS

Esquema da UPF do processo de craqueamento catalitico fluidizado

Esquema da seccdo transversal do riser no calculo do comprimento da
corda ao longo da varredura por transSmisSa0 gama..........ccceeverveereeneennes

Fracdo volumétrica de solido no riser da UPF na altura de

Esboco  representativo de  geometria  para célculo do
coeficiente de AteNUAGAD. ..........ecereriririeeie et
Diagrama de fluxo das diferentes etapas realizadas no cédigo MCNPX
para a simulacéo de transporte de fOton..........ccccceevevveve v,
Vista superior (xy) em corte transversal do tubo com duas esferas de
ar e uma de aluminio NO MCNPX........cccovieiereiese e
Imagem reconstruida do semicilindro através de dados simulados.......
Reconstrucdo de solda com trés esferas, sendo uma de aluminio e
(0 [T o [N ST S PRTPR
Distribuigéo radial da fracdoi volumétrica em 3 secc¢des do
FISEr da UPFV ..o s

Esquema Data Flow in System na integracdo da UPF..............ccccceuvnens

Perfil radial de atenuacdo gama relativa gama, obtido nas simulagdes
tomograficas MCNPX, experimento e dados analiticos para um tubo
de aco com uma semicilindro de aluminio (esquerda) e perfil gerado
na tomografia experimental e MCNPX para regido da solda de um tubo
de ferro vazia (Qireita)........ccooeeruerieiieiece e e
Esboco da vista superior (xy) de fatia radial em 2D representando a

geometria com distribuicédo de ar-catalisador e arranjo tomogréafico no

Representagdo da  metodologia utilizada por meio de
L 0D [ U - VSR
Fracdo volumétrica de catalisador no plano xy nas posi¢des radiais:
0,650m, 1,384M € 3,424IM.....cooiiiiiiiiieiiie et

23

25

29

31

32

36
37

38

39
41

42

43



Figura 15—

Figura 16 —

Figura 17 —
Figura 18 —
Figura 19 —
Figura 20 —

Figura 21 —
Figura 22 —

Figura 23 —

Figura 24 —
Figura 25 —

Figura 26 —
Figura 27 —
Figura 28 —

Figura 29 —
Figura 30 —

Figura 31 —

Figura 32 —

Figura 33 —

Figura 34 —

Fracdo volumétrica de catalisador no plano xy nas posigdes radiais:

0,77m, 1,52m, 3,52M € 5,52M...cuuviiiiiiiiiiiiieieee e 48
Fracdo volumétrica de sélidos no plano xy nas posi¢des radiais: 0,96m,

1,08M € L, L6IM...ociiiiiiiiieieie ettt 48
Representacdo em CAD da injecdo de gas-solido no riser da UPF.......... 49
Mensagem de erro devido a extensao do arqUIVO..........ccccveerveeneerieennne. 51
Fluxograma com os procedimentos de importagao.............cceevvevvereennnns 51
Linha do arquivo INP com simbolo mnemdnico em destaque................ 54
Vista superior em corte transversal do sistema a ser simulado................ 54

Conversdo convencional de arquivos CFD para imagem com escala de
EONS 0B CINZA......eiiieiiiie ettt 55
Converséo por meio de software de arquivos CFD para imagem com 56

€SCAla e TONS UE CINZA ..oeeeeieeeeeeeee e

Interface do software MCNP_Tomogama_Grid_CFD..............ccccoeu...e. 57
Esquema de importacdo através do software...........ccoceveveiviiennceennne 58
Gréfico representativo de erros X historias..........cccevvivevveresciesieecieennn, 63

Fluxograma com os principais procedimentos das simulagdes MCNPX 65

Recipiente retangular sem e com catalisador visto no vised.exe do
IMICINPX ..ttt e 66

Geometria do sistema com camadas de catalisador de FCC no MCNPX 67

Arranjo experimental com camadas de catalisador de FCC no

tOMOQIafo GAMA. .. .c.eiiiiiiiirie e 68

Exemplo da reconstru¢do MART da distribuicdo de catalisador no

INEEIION O FISEI ... 74

Comparacdo da atenuacdo do catalisador ativado utilizando fontes de

AM-241 € CS-137 ...ttt 77
Perfil radial de intensidade gama relativa para o riser vazio do
IMICINIPX ettt sb et 78

Comparacdo entre dados experimentais e MCNPX para a tomografia

0aMA 0O FISEI COM AF....iiiieiiiieiee et esiee et e e re e taeerneesaeesneeas 79



Figura 35 —

Figura 36 —

Figura 37 —

Figura 38 —

Figura 39 —

Figura 40 —

Figura 41 —

Figura 42 —

Figura 43 —

Figura 44 —

Figura 45 —

Figura 46 —

Perfil radial da intensidade da radiagcdo gama nas condi¢cGes com e sem
fluxo de catalisador para o riser com ar e arquivos CFD1, CFD2, CFD3

Perfil radial da intensidade da radiacdo gama nas condi¢Ges com e sem

fluxo de catalisador para o riser com ar e arquivos CFD5, CFD6 e

Perfil radial da intensidade da radiacdo gama nas condi¢cdes com e sem

fluxo de catalisador para o riser com ar e arquivos CFD8, CFD9 e

Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para 0s arquivos
CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4, determinado através da TCG — V1A

Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para 0s arquivos
CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4, determinado através da TCG — V12A

Perfil radial da fracdo volumétrica de gas, para os arquivos CFD1,
CFD2, CFD3 e CFD4, determinado através da TCG — V1A MCNPX....
Perfil radial da fracdo volumétrica de géas, para os arquivos CFD1,
CFD2, CFD3 e CFD4, determinado através da TCG — V12A MCNPX..
Comparacéo de informacdes das tomografias MCNPX com dados do
Ansys Fluent e experimentais para o perfil radial da fracdo volumétrica
de s6lidos do arquIvVo CFDA5.........ccooveiiccececce e
Comparacdo de informagdes das tomografias MCNPX com dados do
Ansys Fluent e experimentais para o perfil radial da fragdo volumétrica
de sOlidos do arquUiVO CFDB..........ccevierieiiinieie e
Comparacdo de informagdes das tomografias MCNPX com dados do
Ansys Fluent e experimentais para o perfil radial da fracdo volumétrica
de s6lidos do arquIVO CFD7.........coveiiiiccececeece e
Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para 0s arquivos
CFD5, CFD6 e CFD7, determinado através da TCG — V1A

Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para 0s arquivos
CFD5, CFD6 e CFD7, determinado através da TCG — V12A MCNPX..

80

81

82

84

84

86

86

87

88

88

90

90



Figura 47 —

Figura 48 —

Figura 49 —

Figura 50 —

Figura 51 —

Figura 52 —

Figura 53 —

Figura 54 —

Figura 55 —

Figura 56 —

Figura 57 —

Perfil radial da fracdo volumétrica de gés, para os arquivos CFD5,

CFD6 e CFD7, determinado através da TCG - VI1A
IMICINPX ..ttt sttt
Perfil radial da fracdo volumétrica de gas, para os arquivos CFD5,
CFD6 e CFD7, determinado através da TCG - VI12A
IMICINIPX e snre e e e e e

Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para 0s arquivos
CFD8, CFD9 e CFDI10, determinado através da TCG — V1A

Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para 0s arquivos
CFD8, CFD9 e CFD10, determinado através da TCG — V12A

Comparacdo entre as informacdes obtidas no MCNPX com dados do
SolidWorks e experimental para o perfil radial da fracdo volumétrica
de sélidos referente ao arquivo CFDO...........cccceviiieieciececcecce e,
Perfil radial da fracdo volumétrica de gés, para os arquivos CFD8,
CFD9 e CFD10 determinado através da TCG — V1A MCNPX..............
Perfil radial da fracdo volumétrica de gas, para os arquivos CFDS8,
CFD9 e CFD10 determinado através da TCG — V12A MCNPX............
Perfil radial da velocidade da fase solida, para os arquivos CFD1,
CFD2, CFD3 e CFD4, determinado com os dados da fracdo
volumétrica de sdlidos extraida da TCG — V12A MCNPX.....................

Perfil radial da velocidade da fase solida, para os arquivos CFD5,
CFD6 e CFD7, determinado com os dados da fracdo volumétrica de
s6lidos extraida da TCG — VI2A MCNPX......c.ovvuminrineeniineeereseenenns
Perfil radial da velocidade da fase solida, para os arquivos CFD8,
CFD9 e CFD10, determinado com os dados da fracdo volumétrica de
solidos extraida da TCG — VI2A MCNPX......covrurinrrrnreneineenneniennenns
Perfil radial da velocidade da fase gasosa, para os arquivos CFD1,
CFD2, CFD3 e CFD4, determinado com os dados da fracdo
volumétrica de sélidos extraida da TCG — V12A MCNPX.....................

91

91

92

92

94

95

95

96

97

97



Figura 58 —

Figura 59 —

Figura 60 —

Figura 61 —

Figura 62 —

Figura 63 —

Figura 64 —

Figura 65 —

Figura 66 —

Figura 67 —

Figura 68 —

Figura 69 —

Figura 70 —

Perfil radial da velocidade da fase gasosa, para os arquivos CFD5,
CFD6 e CFD7, determinado com os dados da fracdo volumétrica de
solidos extraida da TCG — VI2A MCNPX........ccccocvveierniereieieeeienns

Perfil radial da velocidade da fase gasosa, para os arquivos CFDS8,
CFD9 e CFD10, determinado com os dados da fracdo volumétrica de
s6lidos extraida da TCG — V12A MCNPX.......ccovvviniieiernrinsiseieinens

Perfil radial da velocidade de slip para os arquivos CFD1, CFD2,
CFED3 @ CFDA......ooeecee ettt

Perfil radial da velocidade de slip para os arquivos CFD5, CFD6 e

Perfil radial da concentracdo de sdélidos, para os arquivos CFD1,
CFD2, CFD3 e CFD4, determinado com os dados da fracdo
volumétrica de solidos extraida da TCG — V12A MCNPX.....................

Comparacao entre os perfis axiais de concentracdo de solidos, para 0s
arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4, obtidos com dados da TCG —
V1A € TCG — VI2A MCNPX ..o,
Comparacao entre os perfis axiais de concentracdo de solidos, para 0s
arquivos CFD5, CFD6 e CFD7, obtidos com dados da TCG — V1A e
TCG — VI2A MCNPX ...t sssssssesssesesssens
Comparacao entre os perfis axiais de concentracdo de sélidos, para 0s
arquivos CFD8, CFD9 e CFD10, obtidos com dados da TCG — V1A e
TCG — VI2A MCNPX ... ssessssssens
Reconstrucdo de seccdo radial do riser vazio obtida com dados da
S]] 10 ] - o T SR OSRSRTR
Reconstrucdo de secgéo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFD1..........ccccceviiieriiennnennnne
Reconstrucdo de secgéo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFD2..........cccccevveevveienvennne
Reconstrucdo de seccdo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida

com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFD3..........cccccceviiieiinieiennn

98

99

100

100

100

101

103

103

103

104

105

105



Figura 71 —

Figura 72 —

Figura 73 —

Figura 74 —

Figura 75 —

Figura 76 —

Figura 77 —

Reconstrucdo de secgéo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFDA..........c.ccccevveveiieiennnene
Reconstrucdo de seccdo radial do riser em condicédo de fluxo, obtida
com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFD5..........ccccceviieiiniecienne
Reconstrucdo de sec¢do radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFDB..........cccccevieieiinieninnne
Reconstrucdo de seccgdo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacdo, para 0 arquivo CFD7..........cccccevvveiieiveiecnnenn,
Reconstrucdo de seccgéo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacdo, para 0 arquivo CFD8..........c.cccceveveiveiecnnnn,
Reconstrucdo de secgéo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFDO..........ccccccevveieiieiecenn,
Reconstrucdo de secgéo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida
com dados da simulacéo, para 0 arquivo CFD10........ccccccevvevviieiennnnne

105

106

106

106

107

107



Tabela 1l -

Tabela 2 —

Tabela 3 —
Tabela 4 —

Tabela 5 —
Tabela 6 —

Tabela 7 —

Tabela 8 —

Tabela 9 —

Tabela 10 —

LISTA DE TABELAS

Propriedade fisicas e parametros obtidos através da unidade
EXPEIIMENTAL........iiiiiiie e 28
Composi¢do quimica e fracdo de massa dos materiais presentes na
SIMUIAGED. ...t 53

Parametros experimentais utilizados para obtencdo dos arquivos CFD...... 60
Parametros utilizados na tomografia MCNPX de sec¢des radiais do riser.. 61

Avaliacdo da qualidade da simulacdo de acordo COMR............ccccevevvvennnne. 63
Comparacdo dos valores do coeficiente de atenuagéo linear,
utilizando fonte de Am-241 e Cs-137, para o catalisador ativado............... 76
Comparacdo dos valores do coeficiente de atenuacdo massico, utilizando
fonte de Am-241 e Cs-137, para o catalisador ativado..............c..cccevvennenne. 78
Médias da fracdo volumétrica de solidos, para as imagens referentes as
alturas do riser de 0,77m; 1,52m; 3,52m e 5,52m, determinadas na TCG
~ V1A € TCG ~VI2A MCNPX ..ottt esasessssssssenns 85
Médias da fracdo volumétrica de sélidos, para as imagens referentes as
alturas do riser de 0,650m; 1,384m e 3,424m, determinadas na TCG —
V1A € TCG ~V12A MCNPX.......ooviieiiieiieississesess e 20
Médias da fracdo volumétrica de solidos, para as imagens referentes as
alturas do riser de 0,96m; 1,06m e 1,16m, determinadas na TCG — V1A
€ TCG ~VI2A MCNPX oot esssssnenns 93



AIE
ART
CAD
CFD
DFS
FCC
GLP
INP
INPE
INPy
KTGF
LFC
MART
MC
MCNPX
MMC
MQL
NIST
PMMA
PVC

RGB
RSICC
SAT
STEP
SW
TTB
TXT
UPF
UPFV
Vised

LISTA DE ABREVIATURAS E SIGLAS

Agéncia Internacional de Energia

Algebraic Reconstruction Technique

Computer Aided Design

Computational Fluid Dynamics

Data Flow in System

Fluid Catalytic Craking

Gas Liquefeito do Petréleo

Input

Arquivo de entrada MCNPX para o riser em condicao de fluxo
Arquivo de entrada MCNPX para o riser com gas
Kinetic Theory of Granular Flow

Leito Fluidizado Circulante

Multiplicative Algebraic Reconstruction Technique
Monte Carlo

Monte Carlo N-Particle eXtended

Método Monte Carlo

Minimos Quadrados Linear

National Institute of Standards and Technology
PoliMetilMetAcrilato

PolyVinyl Chloride

Erro Relativo

Red, Green e Blue

Radiation Safely Information Computacional Center
ACIS Text Standard

STandard for the Exchange of Product
SolidWorks

Thick Target Bremsstrahlung

Texto

Unidade Piloto a Frio

Unidade Piloto a Frio Virtual

Visual Editor



1.1
111
1.1.2
1.2

2.1
211
2.2
2.2.1
2.3
2.3.1
2.3.2
23.2.1
2.3.3
2.4
2.5
2.6

2.6.1
2.6.2

3.1
3.2
3.3
3.4
34.1
3.5
3.5.1
3.5.2

SUMARIO

INTRODUGAO. ...t es s se s 18
OBUIETIVOS. ...ttt e e e e e nnae e s naeeennes 19
ODBJELIVO GEIAL......coiiieeece e 19
ODbjetivos ESPECITICOS......ccviiiiiiiic e 20
SUBDIVISOES DA DISSERTACAO.........c.oieieieieiieieeeeeeseseseesesses s 20
REVISAO DE LITERATURA . ....cooeoeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee et eeeees e 21
UNIDADE PILOTO AFRIO DO TIPO FCC.....ocoiiiiiiieieesieieese e 21
Situacdo Atual da UPF Experimental............ccoceiiiiiiiniiiin e 24
FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL ..o 28
Simulacg6es da Fluidodindmica no Riser da UPF............cc.cccoveviveveiieceenee. 29
METODO MONTE CARLO......coievieeeeiieeeieetesesessses e sesseses s enesnes s 30
O Cdédigo Computacional MCNPX........ccccoceiiiiiii e 30
Interacdes de Fétons Com a Matéria Consideradas Pelo MCNPX............. 32
Tratamento fiSico detalnado............cccoviiiiiiiiie 33
Importacéo de Geometrias Parao MCNPX.........c..cccovveviiiein e, 35
RECONSTRUCAO ALGEBRICA DE IMAGENS TOMOGRAFICAS......... 37
UNIDADE PILOTO A FRIO VIRTUAL.....ccoiiee et 38
INTEGRACAO DO SISTEMA DE MEDIDAS EXPERIMENTAIS DA UPF

COM DIFERENTES PLATAFORMAS DE SIMULAGCOES..........cccooevvenane. 39
INEEOIAGED. ... ettt 40
Método de Integracdo Com Simulagdes MCNPX da Fluidodindmica do

=] SRS 41
MATERIAL E METODOS.......ooooeeeeeeeeeeeeeee e, 43
MATERIAL ...ttt ettt en s 44
ESQUEMA METODOLOGICO........covrveeeeieeieeesseeeesee e esssesieseese s 45
CARACTERIZACAO DO ESTUDO......ooiii e 45
SELECAO DE IMAGENS CFD.....ovvi ettt 46
Dados CFD da Distribuicdo Radial de SOldOS...........cccccveveiiecreieiiesieee, 47
INSER(;AO DE ARQUIVOS NO MCNPX.....ociiiiiiiiieiiie e 49
Otimizagao da IMPOFtAGAD..........civereeieriererisie s 50

Importacdo Atraves de SOFtWAIES.........cccvevveieiieri e 51



3.5.21
3.5.2.2
3.5.2.3
3.5.24
3.6
3.6.1
3.6.2

3.7
3.7.1
3.7.11
3.7.2
3.7.3
3.8

3.8.1
3.8.2
3.8.3
3.8.4
3.8.5
3.8.6
3.9

3.9.1

411
412
413
4.2

421
422

Criagdo de arquivos base MCNPX ... 52

Riser vazio e em condiGao de FlUXO.........cccoviiiiiiiiiiiice e 54
CONVErSA0 € IMAJENS.......uiiieireieiieeieeeesee e e ste e saesteaae s e steeneesraesreaneeeneenrs 55
Softwares de IMPOMtACAD.........c.ccveieiieie e 56
SIMULAC}AO DA TOMOGRAFIA GAMA DE FEIXE UNICO.................... 59
Classificacdo das Imagens Importadas Para MCNPX...........ccocoevvveeninenne. 59
Parametros Utilizados nas Simulacbes da Tomografia Gama do

RIS ettt bbbttt b b e 60
SIMULAGCAO NO MCNPX.......couieieiieieieeeeeeeeesesseesesses s iesisnsssaesssesss s 61
Andlise de Resultados do MCNPX ... 62
EITO TEIALIVO. ..ottt 62
Arquivos de Saida das SIMUIACOES..........ccererieriieiiiirieeeee e 64
MiINEragao de DAdOS..........ccviiiiiieieieee e 64
DETERMINAQAO DE PARAMETROS EXPERIMENTAIS E

SIMULADOS COM O MCNPX.....coiiiiiiiiesieiniesenieie st 65
Coeficiente de Atenuacéo Linear do Catalisador.............cccccevvvevininnennnenn. 65
Coeficiente de Atenuacdo Massico do Catalisador............ccccevvevererenvninnne. 69
Perfil da Atenuagdo Gama de SecgOes Radiais do FiSer.........cccocevvvvrvnnenns 70
Fracdo Volumétrica de Sélidos e Gas em Secg¢des Radiais do Riser............. 71
Perfil Radial da Velocidade SHp.........ccccooveiiiiiiiiic e 72
Densidade ou Concentracéo de Solidos ao Longo do Riser...........cccevvueneee 73
RECONSTRUGCAQO DAS IMAGENS........c.oveveeerrieeieeeressseesssssssn s, 73
Comparacdo de Seccdes Radiais do Riser Reconstruidas Com Imagens

(O I OSSPSR 74
RESULTADOS E DISCUSSAD.......ooueeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeseeeeseees e s 75
DADOS DETERMINADOS ATRAVES DA SIMULACAO DA

TRANSMISSAO GAMA NO MCNPX.......oveieeieeereieessieenssesiessseeesseseenen, 75
Coeficiente de Atenuacéo Linear do Catalisador.............cccccvovevinieneennennn. 75
Coeficiente de Atenuacdo Massico do Catalisador............ccccevvevererencninnne. 77
Perfil da Atenuacdo Gama em Seccdes Radiais do Riser...........cccccvvvevvennnne 78
OBTENGAO DE PARAMETROS FLUIDODINAMICOS.........ccccovvrrrrienenn. 83
Fracdo Volumétrica de Sélidos e Gas em Sec¢fes Radiais do Riser............. 83

Perfil Radial da Velocidade SHp.........ccccoviiiiiiiiceseeee e 96



4.2.3
4.3

Densidade ou Concentracdo de Sélidos ao Longo do Riser..........c.cccceenee.
RECONSTRUGAO DAS IMAGENS..........ovivieeeeeeeeeeseeseseesee s,
CONCLUSODES.......ooetceeeeeee et s st s e
SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS...........ccooovirireeesesininians
REFERENCIAS.......coioveeeeteeeeeeeee s vttt enes s
APENDICE A - CONSTRUCAO DO ARQUIVO DE ENTRADA DAS
GEOMETRIAS NO MCNPX.......cooiiiieeesesesieseeeseses s
APENDICE B - FUNCIOANAMENTO DOS PROGRAMAS DE
IMPORTACAO E AUTOMACAO DA TOMOGRAFIA GAMA DO
RISER NO MCNPX.......coiisirieiriieiieiesessseesessssessissessssasssasessessssssssnss e,
APENDICE C -EXEMPLO DE CARTAO DE ENTRADA DO
MCNPX: RISER COM FLUXO BIFASICO DE SOLIDOSE GAS...........

116

124



18

1 INTRODUCAO

Atualmente sdo encontrados na literatura diferentes modelos matematicos utilizados
para determinar a distribuicdo multifasica ao longo de risers industriais. Contudo, ainda ndo
existe um modelo teérico padrdo que traduza de forma convincente e homogénea a distribuicao
de substancias solidas, liquidas e gasosas no interior do riser. Simula¢fes com fluidodindmica
computacional (Computational Fluid Dynamics — CFD) tém contribuido significativamente
para avaliar 0 escoamento multifasico por meio de métodos numéricos aplicados a modelos
fluidodindmicos. No entanto, a complexidade do processo de cragueamento de petrdleo requer
validagéo dos dados simulados com medidas experimentais realizadas em Unidades Piloto a
Frio (UPF). Nesse caso se colocam dois problemas adicionais: o primeiro estd ligado a
representatividade dos dados experimentais em funcéo da similaridade geométrica e funcional
da planta piloto. O ultimo ao processo de mudanga de escala (scale-up) para a industria que
pode requerer a simulacédo do efeito da inovacéo obtida em combinagdo com a simulagéo da
cinética do cragueamento catalitico fluido (Fluid Catalytic Craking — FCC).

Cada grupo de pesquisa constréi seu modelo fisico a frio em escala de laboratorio ou
piloto para estudar a fluidodindmica do processo e desenvolve sua estratégia de investigagéo.
A aproximagdo ao fluxo multifasico por meio do escoamento bifésico ar-catalisador de FCC é
0 caminho estabelecido na literatura para medir parametros fluidodindmicos. Equac6es semi-
empiricas permitem testar os valores dos parametros medidos e por comparacdo com trabalhos
similares pode-se caracterizar qualitativamente o fluxo bifasico em estudo. Simulacdes séo
utilizadas para solucionar as equacdes dos modelos fluidodinamicos com os parametros
medidos experimentalmente por sensores de gradiente de presséo, por exemplo, é quantificada
a distribuicéo e velocidade das fases. Aliado a isso, os pardmetros medidos com transmissao
das radiacGes gama e X tém contribuido significativamente para definir a estrutura do fluxo
gés-solidos; a precisdo nas velocidades das fases também pode ser mensurada com a utilizacdo
da emissdo de sinais radioativos com tracadores da fase sélida.

No entanto, existem limitaches experimentais para medidas de pressdo dadas por
perturbacao no fluxo provocadas por sensores intrusivos. Nas medidas por tomografia gama o
arranjo fonte-detector para medir transmissdo da radiacao tem as limitagdes de posicionamento
devido a interferéncia na deteccdo do espalhamento, baixa resolucdo temporal e resolucéo
espacial. De modo geral, as medidas ndo devem incluir regido de fluxo perturbado pela

dificuldade de modelos tedricos para a perturbacdo, os arranjos de medidas ‘scanners’ requerem
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mecanica de precisdo para o projeto e a instalagéo e, finalmente, o custo dos equipamentos e da
manutencao.

Portanto, o estudo do sistema bifasico circulante na UPF, na fase atual, requer
simulacdes Monte Carlo (MC) da tomografia gama por meio da introducao de uma funcéo que
represente a distribuicdo radial de solidos e a distribuicdo axial como interpolacdo das imagens
da distribuicdo radial ao longo do riser precisa ser implementada na geometria do codigo
MCNPX (Monte Carlo N-Particle eXtended). As opcGes séo criar a distribuicdo no proprio
cddigo que tem recursos de geometria ainda pouco explorados no Grupo de Fluidodinamica e
Tomografia Gama, e vasta literatura que interage geometrias geradas por softwares de desenho
assistido por computador (Computer Aided Design — CAD), como SolidWorks (SW), com
MCNPX, conforme CARTER (1999); SCHWARZ (2005); ZHOU et al. (2015). A integracédo
de medidas obtidas nas simulagdes da tomografia gama e CFD com dados experimentais, pode
considerar a UPF como um sistema de fluxo de dados (Data Flow in System — DFS), de acordo
com BARKMEYER et al. (2013).

Por ser usado para simular um processo estatistico, tal como a interacdo da radiacdo
com a matéria, o cddigo MCNPX foi escolhido por ser muito util em problemas mais complexos
que ndo podem ser realizados por métodos deterministicos, ndo precisa resolver a equagdo de
transporte de Boltzmann, as simulagdes podem ser executadas para quaisquer materiais de
geometrias complexas, pela rapidez e baixo custo (MCNP6, 2017). Trabalho recente otimizou
a simulagcdo da tomografia gama com o MCNPX (GUEDES, 2016). E a importagdo de
geometria gerada em outro programa foi inserida no cédigo (OLIVEIRA, 2017). Além disso,
as limitagOes técnicas da tomografia gama experimental estdo ausentes na tomografia executada
pelo cddigo. Nessa rota, é proposto, nesse trabalho, importar as imagens geradas em softwares
CFD simulando a distribuicdo radial do catalisador no riser da UPF para o0 MCNPX e a

determinacdo de parametros fisicos e fluidodindamicos por tomografia gama simulada.

1.1 OBJETIVOS

1.1.1 Objetivo Geral

Simular com MCNPX a tomografia gama do escoamento bifasico da UPF tipo FCC por

meio da importacdo de arquivos CFD presentes na literatura, e validar com dados

experimentais, integrando os métodos computacionais.
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1.1.2 Obijetivos Especificos

1. Estudar o processo da importacdo de imagem da simulacéo de experimento realizado em
CFD para a geometria do MCNPX e simulacdes da tomografia gama;

2. Implementar algoritmos computacionais para fazer a importacdo do experimento da
distribuicdo de sélidos no riser da UPF realizada em CFD para o cédigo MCNPX;

3. Executar a simulacdo em MCNPX do experimento da distribuicdo de solidos na UPF
comparando parametros simulados e medidas experimentais da tomografia gama;

4. Avaliar perfis de pardmetros do escoamento axial e da distribuicdo radial de soélidos
simulados em CFD e no MCNPX para validar com dados experimentais;

5. Simular a varredura em angulos na tomografia radial, e interpolar sec¢fes transversais das
alturas das seccOes de testes para descrever a distribuicdo axial de sélidos;

6. Apresentar a distribuicdo de sélidos no escoamento bifasico da UPF com imagem da

reconstrucdo tomogréafica.

1.2 SUBDIVISOES DA DISSERTACAO

Esta dissertacdo esta dividida em seis capitulos: o primeiro é a Introducéo, que traz uma
revisdo resumida dos principais pontos tratados na pesquisa; 0 segundo é a Revisdo de
Literatura, que é multidisciplinar, fazendo paralelo entre os trabalhos experimentais e da
fluidodindmica computacional com simulagfes no codigo MCNPX; o terceiro é a metodologia
onde é descrito, de forma detalhada, 0 passo a passo da execuc¢do dos objetivos apresentados
no item 1.1 e Subseccdes 1.1.1 e 1.1.2; o quarto séo os Resultados e Discussdo, que apresenta
dados das simulacbes MCNPX e os compara com informagdes teoricas, de CFD e
experimentais da literatura; as conclusdes sdo o0 quinto capitulo e aborda os pontos mais
importantes atingidos com a pesquisa e também fala da importancia da integracdo dos métodos
de medidas; no sexto capitulo, com base na dissertacdo, sdo feitas algumas sugestdes para

trabalhos futuros.
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2 REVISAO DE LITERATURA

Este capitulo estéa dividido em seis partes que apresentam as referéncias relevantes para
0 desenvolvimento deste trabalho. A primeira tem por tema a Unidade Piloto a Frio do Tipo
FCC, as caracteristicas do projeto e o conhecimento da fluidodindmica do processo descrito nos
resultados experimentais da UPF. A segunda avalia os métodos de simulacdo em CFD do fluxo
de solidos ascendente no riser e sua comparagdo com 0s experimentos. A terceira estuda a
simulacdo em MCNPX da tomografia gama do fluxo de solidos que circula na UPF, que
envolve a simulacédo de sistema dindmico na geometria do cédigo Monte Carlo com importacao
de geometrias geradas em outro software. A quarta analisa a possibilidade de apresentar a
imagem tomografica por meio de algoritmos de reconstrugdo. A quinta estuda a possibilidade
de importar a imagem simulada na unidade piloto a frio virtual (UPFV). As simulagcfes geram
informacdes sobre os parametros fluidodindmicos do fluxo bifasico circulante. Ao final
considera-se ser preciso integrar os métodos computacionais em estudo com os dados

experimentais para ter valores representativos dos parametros fluidodinamicos.

2.1  UNIDADE PILOTO A FRIO DO TIPO FCC

O Craqueamento Catalitico Fluidizado (Fluid Catalytic Craking — FCC) é um processo
utilizado na industria petroguimica para converter algumas fracGes do petroleo que sdo mais
pesadas (isto €, constituidas por compostos de massa molar elevada) em fracGes mais leves,
como a gasolina e o gés liquefeito de petréleo (GLP), por exemplo. Ou seja, uma técnica que
se caracteriza por ser altamente econémica, pelo fato de aproveitar residuos da refinaria de
baixo valor comercial e converté-los em uma faixa de hidrocarbonetos de elevado valor
comercial. Nesse processo, algumas ligacbes quimicas nas moléculas de grande massa
molecular s&o rompidas, sendo geradas moléculas menores.

A Agéncia Internacional de Energia (AIE), projeta o crescimento de 1,3 % por ano em
média durante os proximos anos na demanda de petréleo no mundo, de 85,6 milhdes de barris
por dia (bpd) em 2007 e 85,2 bpd em 2008 para 88,4 bpd em 2015 e 105,2 bpd em 2030.
Segundo estimativas da Agéncia Nacional de Petréleo, Géas Natural e Biocombustiveis (ANP),
a producéo de petréleo no Brasil vai atingir 5,5 milhdes de barris por dia em 2027. Devido ao
aumento gradual do volume de producao, justifica-se o grande investimento aplicado em novas
tecnologias e ferramentas de controle na finalidade de melhorar o processo ou promover um

adequado ajuste operacional. Aumento de eficiéncia, aliado a uma maior producdo diaria, pode
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ser convertido num ganho significativo no final de um periodo (ERTHAL, 2003). Fica evidente,
portanto, a importancia da pesquisa no desenvolvimento de equipamentos mais eficientes e da
realizacdo de mudancas técnicas nos existentes.

Desta forma, com intuito de manter o processo de FCC competitivo as pesquisas e 0
desenvolvimento tecnoldgico requeridos estdo divididos em duas grandes linhas: a
fluidodindmica e a cinética das reacdes. Na primeira o objeto de estudo é o fluxo multifasico
constituido de substancias liquidas, sélidas e gasosas. Na segunda sdo estudadas as reagdes
quimicas de quebra dos hidrocarbonetos (MOURA, 2015).

A construcdo de uma Unidade Piloto a Frio (UPF) esta intrinsecamente associada ao
futuro das medidas experimentais e exportacdo de parametros fluidodinamicos para inddstria
petrolifera, procedimento também chamado de scale-up. E caracterizado pela implementag&o
no processo industrial das melhorias obtidas no processo piloto para transferir o conhecimento
e a inovacao que se propde a estudar. A concepcdo do projeto piloto a frio objetiva avaliar a
fluidodindmica das particulas, também requer similaridade geométrica, na obtencdo de um
Leito Fluidizado Circulante (LFC). As dimensdes devem obedecer aos dados de projeto
(MATSEN, 1996), por exemplo, a relacdo comprimento/didmetro do riser podem variar entre
50 e 70.

Em principio, as relacdes geométricas e 0s parametros de operacao, devem permitir um
scale-up expresso em numeros adimensionais. O projeto da unidade piloto a frio, tem como
objetivos (DEROUIN, 1997; MOURA, 2015):

(@) Determinar as caracteristicas hidrodindmicas relevantes para um riser FCC;
(b) Combinar esses dados com os resultados de outras formas de investigagdo (CFD e MCNP);

(c) Verificar os resultados do modelo com dados obtidos em um riser comercial.

Dentro desse contexto, foi instalada no Laboratdrio de Fluidodindmica e Gamagrafia do
Departamento de Energia Nuclear (DEN) do Centro de Tecnologia e Geociéncias (CTG) da
Universidade Federal de Pernambuco (UFPE) uma UPF de FCC, que foi projetada e construida
para estudar a fluidodinamica do leito fluidizado por meio da aplicacdo de técnicas nucleares e
medidas por gradiente de presséo. O projeto obedeceu a requisitos de planta piloto e mudanca
de escala, varios trabalhos tém sido publicados, por exemplo, o estudo de DANTAS et al.
(2006) e BRITO et al. (2013); tese de LIMA FILHO (2014), dissertacdes de BRITO (2014);
MOURA (2015) e OLIVEIRA (2018).

A UPF construida ¢ composta por um tubo vertical, denominado riser, feito em
polimetilmetacrilato (PMMA), também conhecido como acrilico. O tubo-riser possui 6,37m de
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altura, diametro interno e externo com respectivamente 92 mm e 100 mm por onde escoa uma
mistura bifasica. O ar comprimido e catalisador de craqueamento entram em contato na base
do reator. A mistura ascende atraves do riser em regime de transporte denso, aceleracéo e
diluido de solidos e no topo deste segrega-se pelo sistema de separagdo, ao passar para uma
camara de didmetro da ordem de 15 vezes maior. Grande parte do catalisador retorna para a
parte baixa da UPF, enquanto as particulas de menores diametros sdo induzidas pelo fluxo de
ar comprimido a passarem por uma bateria de 3 ciclones, ainda no interior da referida camara
de separacdo. As particulas de catalisador que nédo séo retidas pelos ciclones sdo coletadas com
auxilio de um filtro do tipo cartucho; semelhante ao utilizado para purificacdo de ar admitido
por motores do tipo Diesel. Na base desse filtro existe um conduto em policloreto de vinila
(PolyVinyl Chloride — PVC) com a funcéo de direcionar as particulas mais finas, coletadas por
outro filtro. As particulas coletadas que saem pela base da cAmara de separagéo (flash) descem
por uma coluna de retorno para um sistema de realimentacédo de catalisador para a base do riser.
O referido sistema contém tubos, valvulas e mangueiras, conectados para a alimentacdo e
realimentacéo de catalisador no riser, caracterizando a UPF como um leito fluidizado circulante

(SANTOQOS, 2013). A Figura 1 apresenta o esquema de funcionamento da UPF.

Figura 1 — Esquema da UPF do processo de craqueamento catalitico fluidizado (FCC).
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Fonte: OLIVEIRA (2018).
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Conforme observado na Figura 1, as medidas experimentais na UPF séo executadas
através de trés mesas tomogréficas e por cinco sensores de pressdo. As trés seccles de teste
tomograficos estdo distribuidas ao logo do riser e posicionadas a 1,274m, 2,500m e 4,566m,
tendo como referéncia o solo. Ja os cincos sensores de pressdo estdo dispostos no riser a

0,240m, 0,804m, 2,137m, 4,192m e 6,044m tendo também como referéncia o solo.

2.1.1 Situacédo Atual da UPF Experimental

A fracdo volumétrica dos sélidos, parametro fluidodinamico bésico, € obtida por meio
da diferenca de presséo, 4P, entre dois sensores separados por uma distancia 4Z, sendo assim

uma medida indireta. A fragdo volumeétrica axial dos solidos é calculada pela Equagéo 1.

1 AP

Eg=——— (1)
> (pp-PngAZ

onde, € corresponde a (1-€), onde € é a fracdo de vazios de um leito gas-sélido, p densidade
[kg/m?3] e os sub-indices p e f sdo para particula e fluido, respectivamente, g aceleragdo da
gravidade [m/s?] entre os pontos AP e AZ [m]. Como o sensor dos medidores de pressao estdo
dentro do riser, ou seja, em contato com o fluxo, esta é uma técnica intrusiva, passivel de
perturbacéo no fluxo.

Técnicas ndo intrusivas com o uso da radiacdo sdo adequadas para o estudo detalhado
do comportamento fluidodinamico no riser, permitindo a obtencdo dos perfis radiais de
distribuicdo da fracdo volumeétrica de solidos, como mostrado em trabalhos realizados por
DANTAS et al. (2006). Segundo DUDUKOVIC (2003) e MOURA (2015), a medida do sinal
emitido por uma fonte radioativa € a técnica mais competitiva para caracterizacdo do
escoamento multifasico em um reator opaco. Esta técnica consiste na medicao da atenuagédo de
raios gama apos serem emitidos pela fonte e passarem através de um escoamento bifasico géas-
solido no interior do riser da UPF. Com isso, pode ser calculada através de medidas de radiacéo
gama, a fragdo volumeétrica radial dos sélidos, através de uma adaptacdo da equacdo de Beer-
Lambert, expressa na Equagéo 2.

1 I
eor =— i in(7) @
=\C F
Ps (ps)
onde a fragdo volumetrica radial (Es,-) é obtida pelo coeficiente da atenuagéo massico [m2/kg]

dado pelo linear () dividido pela densidade do catalisador (ps), I e I, [W/m?] a intensidade
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da radiacéo ao interagir no riser com e sem condicao de fluxo, respectivamente, e representada
por C [m] as cordas internas do tubo-riser (Figura 2). O escaneamento gama da secgao
transversal do riser permite a obtengdo de uma matriz de dados com a intensidade relativa da
radiacdo (simulagbes MCNPX) ou numero de contagens (medidas experimentais) e,
consequente, a determinacdo, de forma direta, da fracdo volumétrica de sélidos em um ponto

especifico do riser.

Figura 2 — Esquema da secc¢do transversal do riser no calculo do comprimento da corda ao longo
da varredura por transmissao gama.
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Fonte: DANTAS et al. (2006).

Na Figura 2, tem-se que R e Re sd0 0s raios interno e externo do riser [m],
respectivamente, C a corda interna do riser [m] e r o deslocamento [m] correspondente ao
escaneamento do tubo (ou intervalo de escaneamento) e d a espessura da parede do tubo-riser
[m]. Desta forma, a espessura da parede do riser, d, ao longo da trajetéria gama, pode ser
determinada segundo DANTAS et al., (2006) como sendo:

d=Rz—12—+RZ—12 (3)
em que d, € obtido a partir das seguintes expressdes:
R*?=c%*+7r? 4)

RZ=(c+d)?*+r? (5)
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Observa-se, de acordo com a Figura 2, que a origem do sistema de coordenadas
cartesiana coincide com o centro geomeétrico da seccdo transversal do reator riser, entdo C =
2C e d = 2d. Determinando assim a corda interna do riser, 2C, e a espessura da parede do
riser atravessada pela radiagédo gama, 2d (DANTAS et al., 2006; BRITO, 2014; GUEDES,
2016; OLIVEIRA, 2017; OLIVEIRA, 2018).

A concentragdo de solidos, Cg, dada em [kg/m3], é determinada como uma func¢éo de
AP (LUCKOS; HOED, 2005), e também pode ser obtida a partir da fracdo volumétrica dos

solidos, como mostrado na Equagéo 6.

AP

Cs=—
S Azg

= (Pp — Pr)Es (6)
Através de medidas dos perfis de pressdo mensurados ao longo do riser, é possivel

calcular a distribui¢do da concentracdo ao longo do riser, com a Equacdo 3. Modelos discretos

permitem comparar os perfis medidos com € e com Eg, e por meio de algoritmos instalados

ou fungdes implementadas no toolbox para MATLAB se calcula a preciséo de tais medidas.
Como os solidos ocupam uma fragdo volumétrica de (1- €) da sec¢do transversal do

riser (DAVIDSON, 2000), a velocidade dos s6lidos, ug, em m/s, é dada pela equagéo 7.

m

U= hA(l—e)

(7
sendo m a vazdo massica, ou seja, taxa de massa de sélidos no riser [kg/s], ps densidade do
solido [kg/m?], A &rea da seccdo do riser [m?] e (1 — ¢) a fracdo volumétrica de solidos. u,
também, pode ser calculado a partir da diferenca entre as velocidades do gas e solidos
(velocidade de slip), v, partindo de condigdes propostas por DAVIDSON (2000), onde através
da Equacéo 8, tem-se:

0, seus = Uy
Vs = {0 <v, <5,se u; # ug} (8)

Como a velocidade superficial do gas € dada por u, = % a velocidade de slip, que

corresponde a diferenca de escorregamento dos sélidos pela parede do riser, foi determinada
por DAVIDSON (2000) através da Equacao 9 como sendo:

Us = Ug — Ug (9)
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A partir das condicBes propostas em (8) e (9) é possivel obter o valor de u, ao longo
do riser. O valor de u, esta associado a injecdo de solidos, m, tornando possivel conectar a
funcéo de automacdo e controle (CRUZ et al., 2016).
Outro parametro calculado por DAVIDSON (2000) foi a velocidade da fase gasosa, em
m/s, conforme apresenta a Equacgéo 10 abaixo.
m

= 9 10
i (10)

Ug

onde i1, € a vazdo massica da fase gasosa [kg/s], p, € a massa especifica da fase gasosa [kg/m?],
g4 € a fragdo volumétrica da fase gasosa e A € a area da secgdo transversal do riser [m?].
DANTAS e colaboradores (2006) obtiveram os perfis de concentracdo na seccao
transversal em riser experimental, através de transmissdo gama, no intuito de definir as regiGes
nucleo-anular, através da determinacdo de um circulo de raio S [m], cujo centro €é coincidente
com o centro do riser, com coordenadas: x na dire¢do radial e y na dire¢éo das cordas do tubo,

determinando assim, a seguinte correlagéo:

xy) {1,56,/x2+y2 <S
Prtereo oY) =
nucteo 0,sex2+y?2>S

(11a)

6y) {1,sew/x2+y2>5
p x,y) =
anular m,seJx2+y2<S

(11b)

Como o modelo nucleo-anular do riser € a base tedrica para modelar o escoamento, é
possivel identificar a regido de ndcleo e a regido anular, conforme Equacdo 11. 0 e 1 sdo 0s
intervalos de uma dada densidade, e m = (c - y) com ¢ e y 0 comprimento das cordas do riser
e do circulo, respectivamente.

A Tabela 1 resume as propriedades fisicas e 0s parametros de escoamento obtidos

através da unidade experimental.
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Tabela 1 - Propriedade fisicas e parametros obtidos através da unidade experimental.

Propriedades fisicas Parametros do escoamento
Diametro interno do riser (r) — 0,092 Velocidade da fase gasosa (ug) — 1,76 m/s
Altura do riser (h) — 6,37 m Velocidade do solido (ug) — 0,47 m/s
Diémetro médio da particula (dp) — 80 um Velocidade de slip (vg) — 1,29 m/s
Densidade da particula (pp) — 1200 kg/m? Fracdo Volumétrica (1 — €) — 0,03
Densidade aparente do sélido — 850 kg/m? Fluxo de sélidos (W) — 28,77 kgm™2s~!
Sélido — Catalisador de FCC Fluxo de solidos recirculagdo (W) — 7,03 kgm=2s~1

Fonte: AUTORIA DO GRUPO DE PESQUISA (2018)

A metodologia apresentada pelas Equacdes de (1) até (11) inclui medidas experimentais
realizadas na UPF e parametros fluidodindmicos calculados, cujos resultados estéo publicados
e representam o conhecimento atual da fluidodindmica na UPF. Por exemplo, os trabalhos de
BRITO et al. (2013), SANTOS (2013), SOUZA NETTO et al. (2013), LIMA FILHO (2014),
MOURA (2015), CRUZ et al. (2016), BERTONY et al. (2017), CLAUDINO et al. (2018) e
OLIVEIRA (2018).

2.2  FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL

Para a solucdo CFD do escoamento gas-solido, duas abordagens se destacam na
literatura (VAN WACHEM, 2003). Ambas calculam o campo de velocidade da fase continua
usando sua equacéo de conservacdo de quantidade de movimento, enquanto que o escoamento
da fase dispersa é calculado de modo Lagrangeano ou Euler-Lagrange, considerando entidades
discretas (bolhas, gotas ou particulas), ou como uma fase continua, onde todas as fases sdo
vistas como meios interpenetrantes, na chamada abordagem Euleriana-Euleriana.

No desenvolvimento das simulacdes CFD, SOUZA NETTO et al. (2013), LIMA
FILHO (2014) e CLAUDINO et al. (2018), utilizaram a abordagem Euleriano-Euleriano.
Conforme descrito, nessa abordagem as diferentes fases sdo tratadas matematicamente como
meios continuos e interpenetrante, onde a fase sélida € definida através de propriedades como
adensidade, o diametro da particula e o coeficiente de restituicao, segundo SHAH et al., (2011).
As equacOes empregadas sdo gerneralizagdes das EquacOes de Navier-Stokes. Para a fase
dispersa a modelagem Euleriana tem a necessidade de adicionar equac6es de fechamento para
descrever a reologia das particulas. Em modelagens recentes, equacgdes constitutivas de acordo
com a teoria cinética de fluxo granular (do inglés “kinetic theory of granular flow - KTGF”)

foram incorporadas. A KTGF foi proposta para descrever o0 movimento da fase particulada, por
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analogia entre 0 movimento aleatorio e de colisfes entre particulas e do movimento térmico das
moléculas, conforme teoria cinética do fluxo de gases densos, que fornecem correlagBes de
dissipacdo de energia por meio de coeficientes de restituicdo. Desta forma, foi introduzido a
temperatura granular, em analogia a temperatura do gas, conforme energia cinética do
movimento aleatorio das particulas. Este modelo prevé a formacao de bolhas e distribui¢do do
tempo médio para a concentragdo de sélidos em leitos fluidizados borbulhantes.

2.2.1 Simulac6es da Fluidodindmica no Riser da UPF

O Trabalho de LIMA FILHO (2014) foi baseado em simula¢bes numeéricas do
escoamento bifasico gas-solido no riser da unidade piloto a frio. As simulacGes numéricas
utilizaram uma ferramenta de CFD, o c6digo comercial ANSYS Fluent. O ANSYS é um software
geral de modelagem de elementos finitos, pacote aplicavel a uma ampla variedade de
problemas, como, por exemplo, acustico, piezoelétrico, térmico, fluido e analise termoelétrica.
Estes estudos contribuem para uma melhor compreensdo de como um modelo reage a
combinagdes comuns de fendmenos. Gragas a seu conjunto de elementos lineares e nédo lineares
ANSYS facilmente simula mesmo estruturas grandes e complexas que sdo separados em
elementos disjuntos.

O perfil radial da fracdo volumétrica de solido na seccéo transversal do riser da UPF
obtido por SANTOS (2013), apresentou mesmo comportamento obtido por LIMA FILHO
(2014), que validou experimentalmente simulagcdes CFD de um leito fluidizado circulante tipo
gas solido, atraves da analise da distribuicdo radial de s6lidos em uma secc¢édo transversal do

riser a frio utilizando transmissdo gama, como demostrado na Figura 3.

Figura 3 — Fracao volumétrica de sélido no riser da UPF na altura de 0,650m.
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2.3 METODO MONTE CARLO

Método Monte Carlo (MMC) sdo estudos de simulagdo para obtengdo de aproximacdes
de variaveis de interesse, visando reproduzir, em um ambiente controlado, o que se passa no
mundo real. S0 amplamente utilizados na Engenharia de Avalia¢des, notadamente na geracao
de cenarios probabilisticos, na simulagéo de sistemas fisicos complexos (incluindo tomografia
por transmissdo gama de riser com fluxo interno de solidos), na validagdo de modelos
probabilisticos, em projetos de reacdes nucleares, em radioterapia para tratamento de cancer,
nos calculos acoplados néutrons-fétons para caracterizar a radiacdo ambiental, em um reator
nuclear, nos célculos de criticalidade em sistemas multiplicativos, em célculos de fluéncia em
vasos de pressdo, em célculos de eficiéncia de detectores de radiacdo, na simulagao de sistemas
bioldgicos para aplicacbes em medicina nuclear especificamente em dosimetria (CASSOLA,
2007; PEIXOTO, 2008; CORREIA, 2011; VIEIRA et al., 2012; SANTOS, 2014; SANTOS,
2015; GUEDES, 2016; OLIVERIA, 2017; SALGADO, 2018).

2.3.1 O Cdédigo Computacional MCNPX

Para execuc¢do dos objetos desse estudo foi selecionado, como peca chave, o codigo
Monte Carlo N-Particle eXtended (MCNPX), desenvolvido no Laboratério Nacional de Los
Alamos, escrito em Fortran 90, é um codigo de propédsito geral que se baseia no método
estatistico de Monte Carlo. Na versao 2.5C, podem ser modelados os transportes individuais de
particulas para ampla faixa de energia: fotons (1 keV — 100 GeV), elétrons (1 keV — 1 GeV) e
néutrons (10 MeV e 20 MeV). Ou podem ser transportados acoplados
(néutrons/fotons/elétrons) todos em geometria tridimensional e em sistema heterogéneo.
Possui a capacidade de tratamento de geometrias complexas e a variedade de op¢Ges de dados
de entrada faz desse cddigo, uma ferramenta muito conveniente e poderosa no campo da fisica
médica, protecdo radioldgica, modelagem de instalagfes nucleares, detectores e blindagem da
radiacdo e, como utilizado aqui, em simulacdes de ensaios ndo destrutivos por meio da
tomografia gama para avaliar o fluxo bifasico no riser da UPF.

O cddigo fornece o valor de I/1o, que é utilizado no célculo do coeficiente de atenuagéo,
na equacéo de Beer-Lambert. E necessario fornecer a energia [MeV] e o tipo de fonte (de raios
gama, para este caso) ao cddigo, além de descrever o material absorvedor e superficie de
deteccdo. A geometria apropriada para a medicdo destes coeficientes requer uma fonte

monoenergética e um feixe monodirecional, conforme mostrado na Figura 4.
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Figura 4 — Esboco representativo de geometria para calculo do coeficiente de atenuacéo.
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A escolha desse cddigo foi motivada primeiramente por ser, atualmente, um dos codigos
computacionais mais utilizados mundialmente na area de transporte de radiacdo envolvendo
néutrons, fotons, elétrons e particulas pesadas com carga, tais como protons, deutérios,
particulas alfa, fragmentos de fissdo nuclear, etc. (BRIEMEISTER, 2000; SHULTIS, 2011;
MUSARUDIN et al, 2012). E devido ao seu desempenho, o codigo MCNPX tem sido utilizado
por crescente niumero de pesquisadores. Outro fator importante, é a experiéncia e trabalhos
validados e publicados que o Grupo de Fluidodinamica e Tomografia Gama da UFPE tem com
esse codigo (GUEDES, 2016; OLIVEIRA, 2017).

Para o presente estudo, a importancia do MCNPX na execucdo de simulagdes da
tomografia por transmissdo gama do riser da UPF esta na sua maior flexibilidade, pois existem
limitagBes experimentais na obtengdo de dados relacionado ao fluxo de particulas no interior
do reator, como, por exemplo, as medidas de pressédo que sdo invasivas e as medidas de
intensidade da radiacdo que estdo situadas em 3 sec¢des de testes fixas ao longo do riser. Além
disso, a tomografia é de feixe Unico, a varredura € restrita a um unico angulo, (o conjunto fonte-
detector ndo gira em torno do objeto irradiado) e tem limitacdes no nimero de trajetorias do
feixe.

Portando, a tomografia simulada no cddigo objetiva ampliar a capacidade da
experimentacdo, incluindo angulos de varredura para investigar a distribuicdo radial, maior
numero de trajetorias do feixe e interpolacdo ao longo do riser para estimar a distribuicéo radial
de solidos. Isso gerar intervalo de dados suficientes para realizar as reconstrucfes de imagens
tomogréafica (GUEDES, 2016; OLIVEIRA, 2017), que pode ser uma importante contribuicao
na visualizacdo do escoamento das fases ao longo do riser. Consequentemente, € possivel

comparar as informac6es dadas na simulacdo MCNPX com dados obtidos experimentalmente
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e dados do CFD, que permitem estimar a estrutura de erros experimentais e possibilitar uma
melhor precisdo no estudo da fluidodindmica da UPF.

Os dados do MCNPX também podem ser comparados com os do XCOM, que é um
cddigo fornecido e disponibilizado online pelo NIST (National Institute of Standards and
Technology). Com 0 XCOM, é possivel gerar as sec¢Bes de choque para elementos, compostos
e misturas, na faixa de energia entre 1 eV e 100 GeV.

2.3.2 Interacdes de Fotons Com a Matéria Consideradas Pelo MCNPX

O MCNPX possui dois modelos de interacdes para fétons, um simples e outro
detalhado. O tratamento simples ignora o espalhamento Thomson, que consiste no
espalhamento do féton incidente em diversas dire¢des sem alterar o comprimento de onda da
radiacdo incidente e os fotons fluorescentes que podem ser criados apds absorcao fotoelétrica,
isto €, quando o 4&tomo esta ionizado este pode voltar ao seu estado fundamental de tal modo
que a vacancia eletrdnica é ocupada por um elétron de um nivel superior emitindo um féton.
No modelo detalhado, os dois fendmenos citados acima s&o considerados (MCNPX, 2005). O
modelo detalhado € utilizado como default pelo c6digo para energias menores do que 100 MeV.

A Figura 5, mostra esquematicamente as interpretagdes feitas pelo cédigo MCNPX para
0 mecanismo de transporte de radiagdo. Ao iniciar a histdria da particula, sdo determinados os

varios parametros, tais como: energia, coordenadas espaciais, dire¢do e tipo de interagdes.

Figura 5 — Diagrama de fluxo das diferentes etapas realizadas no cédigo MCNPX para a
simulacéo de transporte de foton.
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Como o sistema de tomografo a ser simulado possui uma fonte de Americio (Am-241),
a qual emite radiagdo gama com fotopico de 0,060 MeV de energia, 0 modelo detalhado é
utilizado automaticamente pelo cddigo. Dessa forma, além dos fendmenos citados acima, o
efeito fotoelétrico, espalhamento Compton e Thomson sdo levados em consideracdo, em cada
interacdo dos fotons com os atomos do material alvo. A seguir os aspectos fisicos do tratamento
detalhado serdo explicados com énfase.

2.3.2.1 Tratamento fisico detalhado

O tratamento detalhado dos fotons inclui 0s seguintes processos:
(@) Espalhamento Incoerente (Compton):

Para simular o espalhamento Compton é necessario determinar o éangulo de
espalhamento 6 em relagdo a diregdo do foton incidente, a nova energia E’ do foton espalhado,
e a energia cinética residual do elétron E — E’. A seccdo de choque é dada pela conhecida
formula de Klein-Nishina (Equacéo 12) corrigida por um fator I (Z,v):

k(a, wdu = nr (a;’) 2 [%’ + % + p? - 1] du (12)

Na equacéo anterior r,=2,817938 x 1013 cm é o raio classico do elétron, o e o’ sdo as
energias do foton incidente e do féton espalhado em unidades de moc? = 0,511 MeV, o =
E/(moc?), o’ = a/[1 + a(l —p)] e p=cos 0. A formula de Klein-Nishina é amostrada exatamente
mediante o método de Kahn para energias menores que 1,5 MeV, e pelo método Koblinger para
energias maiores (PELOWITZ, 2005). O fator | (Z,v) diminui a seccdo de choque de Klein-
Nishina (por elétron) na direcdo frontal. Para qualquer valor de Z, | (Z,v) aumentade | (Z, v) =

041(Z, o) =2, onde o parametro v é expresso como:

0
v="20 = ko [T= 4 (13)

onde k'= 108moc/(hv/2) = 29,1445 cm-L. O valor méximo de v é Vimax= ko2 = 41,2166a a 1
=-1.
(b) Espalhamento Coerente (Thomson):

Este tipo de espalhamento ndo envolve perdas de energia e por isto é o0 Unico processo
de interacdo de fétons que ndo produz elétrons. Aqui s6 é computado o angulo de espalhamento

0, e depois o transporte do foton continua.
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A secgdo de choque diferencial o¢ (Z,0,1) ¢ dada pela multiplicagdo da secgdo de
Thomson T(p) por um fator C(Z,v), que modifica T(p) independentemente do valor da energia

do féton incidente, onde:
oc (Z,o,p )du = CHZ,v)/ 2> T(w) dp, e T(p) = nr§ (1+p)> (14)

O termo C?(Z,v)/Z% provoca uma reducdo na seccdo de choque de Thomson para
direcdes contrérias a direcdo de incidéncia. Este efeito é oposto ao logrado com o termo I(Z,v)
no espalhamento incoerente.

Para um determinado valor de Z, C(Z, v) decresce desde C(Z,0) = Z até C(Z,0) =0ea
sec¢ao de choque coerente que ¢ funcao rapidamente decrescente de p (com p que varia de +1
a -1), entdo sera maxima na direcdo frontal. Por isto para altas energias do foton incidente, o
espalhamento coerente acontece frequentemente na direcdo de voo deste féton, e o
espalhamento pode ser ignorado nessas energias.

(c) Efeito Fotoelétrico:

Este efeito consiste na absorcdo do féton incidente de energia E, e a expulsdo (ou
excitacdo) de um elétron orbital com energia de ligacdo e < E, e energia cinética E — e, com a
subsequente emissdo de varios fotons fluorescentes. O programa trata os fotons fluorescentes
com energia menor que 1 keV como se depositassem sua energia no ponto de criagdo. Assim,
na descricdo a seguir, o termo "fdtons fluorescentes" se aplica a fétons com mais de 1 keV. No
processo podem ser emitidos zero, um ou dois fotons fluorescentes com energias maiores que
1 keV:

(1) Nos eventos nos quais ndo sdo emitidos fotons fluorescentes, a cascata de elétrons
que completa a lacuna causada pela saida do fotoelétron, produz elétrons e fotons de baixas
energias (Efeito Auger). Os elétrons podem ser transportados em problemas que usam o modo
para simular fotons e elétrons, ou podem ser tratados usando a aproximacao de Thick Target
Bremsstrahlung (TTB), ou seja, assumindo-se que os elétrons gerados sao freados proximo ao
local, ou sua energia pode ser depositada localmente. Como neste caso, ndo sao emitidos fotons
fluorescentes entdo a trajetdria do féton termina com este evento.

(2) Nos eventos nos quais ¢ emitido um féton fluorescente, a energia E’ deste foton ¢ a
diferenca entre a energia E do féton incidente, e a soma das energias (E — e) do fotoelétron, e a
energia (¢’) de excitacao residual, que ¢ dissipada finalmente por processos Auger adicionais.
Isto é:

E’=E-(E-e)-¢’=e-¢’ (15)
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Estas transigBes primarias correspondem entdo aos fotons fluorescentes de todos os
possiveis niveis superiores a energia de excitacao residual, (e”). O foton emitido correspondera
as linhas de raios X Kaos (L3 —K), Kaz (Lo— K), KB (M —K), e assim por diante.

(3) Os eventos nos quais sao emitidos dois fétons fluorescentes podem acontecer
quando a energia residual de excitacdo e’ do caso (2) ¢ maior que 1 keV. Um elétron de energia
de ligacdo (e”’) pode ocupar a orbita de energia de ligagdo (e’), emitindo um féton fluorescente
secundario de energia E”=¢” —¢”.

A energia residual (e”) ¢ dissipada por processos Auger adicionais e por producdo de
elétrons, e podem, como ja se diz ser transportados no modo de simula¢éo para elétrons e fétons,
ou aproximados com o modelo TTB, ou depositar localmente a sua energia. Estas transicdes
secundarias acontecem nas camadas superiores a camada L, de modo que as transicOes
primarias devem ser Kaz ou Kay para causar uma lacuna na camada L.

Na simulacdo supfem que os fotons fluorescentes sdo emitidos isotropicamente. Um
evento fotoelétrico termina a “historia MCNPX” do foton original para elementos com Z < 12
porque a energia fluorescente & menor que 1 keV. Para elementos com 12 < Z < 31 s6 acontece
fluorescéncia simples (emissao de um foton).

Para Z >31, é possivel fluorescéncia dupla com linhas primarias Kai, Kaz e KBi, €

adicionalmente para Z >37 também é possivel a emissdo da linha Kf..

2.3.3 Importacdo de Geometrias Para 0 MCNPX

Simulag¢bes ganham importancia em aplicacdes fisicas e técnicas. Embora os cddigos
de simulagdo MC abranjam muitas areas diferentes de aplicacdo, eles ttm um denominador
comum: o pacote de geometria (ZIEGLER, 2003). O MCNPX possui um arquivo de entrada, o
arquivo INP (input), que é caracterizado por complicadas formas, como, por exemplo, células
e superficies. Esse arquivo € propenso a erros ao descrever modelos geométricos complexos,
ou seja, o cédigo apresenta uma das dificuldades fundamentais que é a defini¢cdo de geometria.
No entanto, a Literatura apresenta alternativas que visam superar tal limitacéo.

O préprio MCNPX possui recursos internos que facilitam e/ou simplificam a definicdo
e insercédo de geometrias. Um desses recursos foi explorado no trabalho de OLIVEIRA (2017),
sendo bem descrito por SHULTIS (2011), o chamado “macrobodies”, que consiste numa
maneira alternativa de definir geometrias e podem ser misturados com as células e superficies
padrao. Uma outra ferramenta importante ¢ o uso de “estrutura repetidas”, que tem sido usada,

entre outras aplicacdes, para modelagem de fantomas tomograficos e distribuicdo de varetas de
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combustivel para simular o transporte de néutrons e outras radiagdes nos ndcleos de reatores.
Estad ferramenta torna possivel descrever uma Unica vez células e superficies de qualquer
estrutura que apareca mais de uma vez em uma geometria (PEIXOTO, 2008).

Quando ndo € possivel resolver o problema apenas através de recursos nativo do proprio
cadigo, a implementacdo de algoritmos de insercdo de geometrias complexas se faz necessaria,
tendo mostrado resultados relevantes (SCHWARZ, 2005; GURECKY, 2015; SONG, 2017).
Nesta rota, uma solucdo para esse problema é construir arquivos INP que correspondam ao
modelo CAD (Computer Aided Design), ja que o software CAD utiliza fungdes poderosas em
modelagem geométrica, concluir a modelagem auxiliar MCNPX e, finalmente, converte o
modelo CAD em arquivos INP. Esse modelo CAD pode ser construido por meio de softwares
desenvolvidos pelo préprio usuario, bem como os produzidos por empresas de software 3D de
terceiros, como SolidWorks (HOWARD e MUSTO, 2006), CATIA (SYSTEMS) e UG
(Simens). Os principais softwares assistidos para modelagem no MCNP amplamente utilizados,
séo o Visual Editor (SCHWARZ, 2008), Moritz (ANSYS, 2013), DesignModeler (ANSYS,
2012) e MCAM (LUO, 2005).

Recentemente, para testar sensibilidade de deteccdo do cddigo e comparar dados da
tomografia experimental com a simulacdo de defeitos de soldas na parede de tubos de aco,
OLIVEIRA (2017), em parceria com o Centro de Informética da UFPE (CIN-UFPE), utilizou
um software in house criado em linguagem Delphi para importar esferas de tamanho e
quantidade variada, sendo constituidas de ar e aluminio, para o arquivo INP do codigo MCNPX.

Um exemplo da distribuicdo dessas esferas pode ser visto na Figura 6.

Figura 6 — Vista superior (xy) em corte transversal do tubo com duas esferas de ar e uma de
aluminio no MCNPX.

Fonte: OLIVEIRA (2017).
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2.4  RECONSTRUCAO ALGEBRICA DE IMAGENS TOMOGRAFICAS

Os métodos algébricos empregam um modelo linear do processo de projecao,
efetivamente resolvendo o sistema linear W x = p, onde a matriz W denota o operador de
projecdo, o vetor p denota os dados de projecdo, e o vetor x corresponde a imagem a ser
reconstruida. Métodos algébricos podem render reconstrugdes de imagens mais nitidas, por
eliminar as "contaminacfes”. Além disso, inclui uma familia de algoritmos de reconstrucéo.
Porém tém a desvantagem de necessitar de mais tempo de computacdo para realizar
reconstrugdes em comparacdo com o0s métodos de retroprojecdo (BATENBURG,
PALENSTIJN e SIJBERS, 2013).

Com o advento do tomdgrafo na década de 1970, técnicas baseadas no método de
Kaczmarz foram desenvolvidas, entre elas: Técnicas de Reconstrugdo Algébrica de Correcao
Multiplicativa (MART) (OLIVEIRA et al., 2011; GUEDES, 2016; OLIVEIRA, 2017). Esse
método reconstroi a imagem via implementacéo da maximizagdo da fungdo de verossimilhanca
assumindo que as projecdes sao distribuidas segundo uma Poisson, tendo como médias os dados
medidos p;.

Nas Figuras 7 e 8, ilustram-se reconstrucGes de objetos estaticos, através do algoritmo
MART, realizadas com dados das simulac¢des da tomografia gama no MCNPX de dois objetos
distintos. Na Figura 7, tem-se a imagem (85x85) de um tubo oco de ferro com um semicilindro
de aluminio em seu interior. Ja a Figura 8, vé-se a imagem (132x132) de um tubo oco de ferro

com defeito de solda em partes da parede.

Figura 7 — Imagem reconstruida do semicilindro através de dados simulados.

Fonte: GUEDES, 2016.


https://www.google.com/search?safe=off&q=semicilindro&spell=1&sa=X&ved=0ahUKEwivqMrJivDgAhXqKrkGHXX-BwUQkeECCCooAA
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Figura 8 — Reconstrucéo de solda com trés esferas, sendo uma de aluminio e duas de ar.
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Fonte: OLIVEIRA, 2017.

2.5 UNIDADE PILOTO A FRIO VIRTUAL

Outra ferramenta que vem sendo explorada ha alguns anos e tem ganhado destaque na
obtencdo de informacdes relevantes que estdo relacionadas as simula¢fes CFD da UPF, é o
software SolidWorks (MOURA, 2015; BERTONY et al., 2017 e CLAUDINO et al., 2018). O
SolidWorks (SW) é uma poderosa ferramenta computacional de projeto mecanico CAD
utilizado para modelagem e simulacdo de equipamentos industriais. Diversas aplica¢des séo
encontradas na literatura utilizando esse software para modelar, simular e validar configuracoes
geométricas e operacionais de equipamentos, como por exemplo apresentado nos trabalhos de
LIANG el al. (2015), AMBEKAR et al. (2016), WANG et al. (2017) e DIXIT et al. (2018).

Esse programa foi utilizado para constru¢do completa da planta experimental 3D da
UPF em ambiente CAD, sendo denominada Unidade Piloto a Frio Virtual (UFPV). Essa possui
as mesmas dimensdes geométricas da planta experimental (BERTONY et al., 2017). E mais
recentemente na otimizacdo das simulacdes do escoamento bifésico ar-sélido em loop fechado
(CLAUDINO et al., 2018). A inovacéo introduzida por CLAUDINO e colaboradores (2018)
esta no uso do SW para determinacdo de parametros fluidodindmicos no riser por simulactes
CFD. Os resultados obtidos pelos autores, que tiveram como principais objetivos avaliar as
mudancas no padrdo de escoamento em toda a unidade, velocidades das fases e fracdo

volumétrica de solidos radial, podem ser vistos na Figura 9.
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Figura 9 — Distribuicéo radial da fragdo volumétrica em 3 sec¢des do riser da UPFV.
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Por meio das simula¢bes CFD, foi possivel determinar a fracdo de solidos nas seccgdes
radiais do riser e executar a comparacgdo entre as mesmas. A Figura 9, retrata os perfis radiais
de 3 alturas, sendo elas de 1,5 m, 3,5 m e 6,0 m, onde as médias da fracdo volumétrica de
solidos, obtidas a partir dos perfis radiais da fracdo de sélidos, para as respectivas alturas foram
0,0549; 0,0181 e 0,0105.

2.6 INTEGRACAO DO SISTEMA DE MEDIDAS EXPERIMENTAIS DA UPF COM
DIFERENTES PLATAFORMAS DE SIMULAGOES

A metodologia de anélise do sistema integrado como Fluxo de Dados (Data Flow in
System — DFS) é apresentada por BARKMEYER et al. (2013). Nesta abordagem, a unidade
piloto a frio pode ser vista como um sistema de escoamento de informagfes mensuradas. E
fundamentadas através da integracdo por meio da comparacdo dos diversos pardmetros
fluidodindmicos medidos por diferentes plataformas, como, por exemplo, em simulacGes
tomograficas no codigo MCNPX (GUEDES, 2016; OLIVEIRA, 2017), fluidodindmica
computacional (LIMA, 2014; CLAUDINO et al., 2018), sistema de controle (CRUZ et al.,
2016), escaneamentos através da tomografia computadorizada gama e medidas do gradiente de
pressdo por sensores distribuindo ao longo riser (SANTQOS, 2013; BRITO, 2014; MOURA,
2015; OLIVEIRA, 2018).
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O fluxo constante de gas-solidos, circulante, no interior do riser da UPF, é automatizado
e o controle do processo mantem a operagdo como um sistema estacionario, que atende ao
requisito da hipdtese do modelo matematico fluidodindmico. Assim, a integracdo dos métodos
de simulacdo do fluxo bifasico tem por meta ampliar a capacidade de medir e obter melhor
precisdo dos parametros fluidodindmico, como, por exemplo, pressdo, velocidades slip das
fases gas e sélidos, concentracéo e fracdo volumétrica de solidos.

Nesta rota, as medidas experimentais sdo fundamentais na validacdo dos dados obtidos
nas simulacbes (CFD e MCNPX), pois existe a necessidade de otimizar tais medidas. Dentro
desse contexto, como ja citado, entra o sistema de controle, que vem sendo aprimorado (CRUZ,
2019). Tendo como principal fung&o controlar as varia¢des da vazédo de gas e sélidos no interior
do riser, ou seja, estabilizar o fluxo.

Portanto, a integracdo das diferentes plataformas de aquisi¢cdo de dados tem, também, o
objetivo de buscar a simetria fisica de todo o sistema estudado. Essa ideia se baseia na obtencédo
de parametros independentemente do método utilizado para estudo da fluidodinamica.

2.6.1 Integracgédo

Hé& necessidade de criar uma funcgdo de integracdo que inicialmente podera tomar uma
fonte de dados, como, por exemplo, um modelo unidimensional para gerar os parametros
fluidodindmicos. Um banco de dados compartilhado € de extrema importancia para armazenar
as informacdes (arquivos de dados), possibilitando o acesso por qualquer computador do grupo
pesquisa (GUEDES, 2016). Por fim, as evolugdes dos métodos de integracdo devem ser
implementadas de forma gradual. Validar com os dados experimentais os métodos individuais
e desenvolver técnica de avaliacdo dos dados integrados (SANTOS, 2013 e LIMA FILHO,
2014).

Técnicas de geracédo de informacéo sdo previstas como Machine Learning, por exemplo,
na aplicacdo de métodos de otimizacdo que devem ser investigados com o objetivo de definir a
fungdo de integragdo do sistema. Desta forma, os parametros fluidodindmicos medidos por
diversos métodos € um critério estatistico para escolher os melhores resultados, € uma meta
importante do trabalho de integracéo.

A ideia de integragdo de sistema a partir de vérias plataformas de medidas é dada no
trabalho de BARKMEYER et al. (2013). Na Figura 10, observa-se 0 esquema de integracédo

adaptado para UPF com os métodos de medidas.
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Figura 10 — Esquema Data Flow in System na integracéo das medidas na UPF.
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Fonte: Proprio autor.

Na Figura 10, as setas representam o fluxo de informacGes que tém origem no modelo
piloto a frio e sdo determinadas por meio das quatros plataformas de medidas adjacentes.

2.6.2 Método de Integracdo Com Simulagfes MCNPX da Fluidodinamica do Riser

A integracéo de dados obtidos por comparagdo de medida experimental com MCNPX,
ja vem sendo explorada ha algum tempo, tendo como exemplos iniciais os trabalhos de
GUEDES (2016) e OLIVEIRA (2017), onde foi possivel integrar as medidas experimentais
obtidas por meio de ensaios ndo destrutivos envolvendo tomografia gama de geometria estatica
com as simulacbes MCNPX. Nos dois trabalhos foi possivel analisar parametros medidos,
como, coeficiente de atenuacdo massico e curva de atenuagdo. Ambos os resultados mostraram
ser promissores, pois permitiram uma melhor analise das medidas citadas e, consequentemente,

a validacdo e otimizacdo do método.
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A Figura 11 (esquerda), traz o gréfico do perfil de atenuagdo gama relativa para um tubo
de ferro com um semicilindro de aluminio no interior, sendo o raio interno e externo do tubo
de 7,7 cm e 8,4 cm, respectivamente. Os dados foram obtidos por tomografia gama
experimental, simulada no MCNPX e calculos analiticos. Ainda na Figura 11 (direita), observa-
se o grafico com a comparacdo entre as medidas do perfil de atenuacdo gama experimental
produzidas pela tomografia e a simulacdo da mesma no codigo MCNPX para regido da solda

de um tubo de ferro vazio com raio interno e externo de 2,2 cm e 3,2 cm, respectivamente.

Figura 11 — Perfil radial de atenuagdo gama relativa, obtido nas simulag¢6es tomogréaficas
MCNPX, experimento e dados analiticos para um tubo de ago com um semicilindro de aluminio
(esquerda) e perfil gerado na tomografia experimental e MCNPX para regido da solda de um
tubo de ferro vazio (direita).
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Fonte: GUEDES, (2016). Fonte: OLIVEIRA, (2017)

De acordo com a literatura, para as condi¢cdes avaliadas no estudo atual, faz-se
necessario o uso, primeiramente, de uma amostra de referéncia que esteja em conformidade
com as medidas experimentais e simuladas, como, por exemplo, os arquivos CFD gerados por
LIMA FILHO (2014). Isso podera contribuir para retificacdo da importacdo de imagens CFD
validadas que demostrem as condi¢des do fluxo bifasico nas sec¢des radiais do riser com a
distribuicdo estaciondria de gas-sélido para o cddigo computacional MCNPX, tornando viavel
a integracdo de medidas experimentais da tomografia gama, pressao e simuladas em codigos.
Desta forma, os parametros fluidodindmicos podem ser comparados e integrados, desde que

haja equivaléncia nos pardmetros de entrada, como a vazao de gés e solidos.


https://www.sinonimos.com.br/conformidade/
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3 MATERIAL E METODOS

A integracdo do CFD com o c6digo MCNPX e dados experimentais considera a UPF
um sistema, e o fluxo de dados na planta deve ser estudado como Data Flow in System (DFS),
de acordo com BARKMEYER et. al. (2013).

A funcdo que representa a distribuicao de sélidos radial e a distribui¢do axial como uma
interpolacdo das imagens da distribuicdo radial ao longo do riser precisa ser implementada na
geometria do codigo MCNPX. Na Figura 12, ¢ ilustrada a distribuicéo radial de gas-solido e o

arranjo da tomografia a ser simulado nesse codigo.

Figura 12 — Esboco da vista superior (xy) de fatia radial em 2D representando a geometria com
distribuicdo de ar-catalisador e arranjo tomografico no MCNPX.

DETECTOR

Fonte: Proprio autor.

As opc0es sdo criar a distribuicdo no proprio MCNPX que tem recursos de geometria,
ainda, pouco explorados no Grupo e/ou implementar método da literatura que interage o CAD
e cddigos MC (CONSTANTIN et al., 2010; MOSOROV, 2011; MUSARUDIN et al., 2012;
ZHOU et al., 2015). De inicio foi trabalhado com otimizagdo da varredura no MCNPX para
simular a tomografia de feixe unico (GUEDES, 2016). Depois a importacdo de geometria
esférica gerada em software e inserido no arquivo de entrada do MCNPX (OLIVEIRA, 2017).

A metodologia apresentada no item 3.2, mostra 0 passo a passo da importacdo de
arquivo gerado no CFD que simula a distribuigéo radial do catalisador na UPF para 0o MCNPX.

Inicialmente, neste capitulo, apresenta-se a lista de materiais utilizado para realizacao
do estudo, depois 0 esquema da metodologia utilizada. Em seguida cada um dos ramos, desse

esquema, e suas inter-relagdes serdo explicados e discutidos.
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3.1 MATERIAL

A execucdo deste estudo esteve concentrada dentro de dois ambientes: o Departamento
de Energia Nuclear (DEN) e o Centro de Informatica (CIN), ambos localizados na Universidade
Federal de Pernambuco (UFPE). No DEN, foram adquiridos os dados dos experimentos
executados por OLIVEIRA (2018) no Laboratorio de Fluidodindmica e Ensaios ndo-Destrutivo
Cornelius Keller; os dez arquivos de imagem CFD obtidos no banco de dados do Grupo de
pesquisa, sendo o total de imagens subdivididos em trés grupos: quatro extraidos de SOUZA
NETTO e colaboradores (2013), trés de LIMA FILHO (2014) e trés de CLAUDINO et al.
(2018) e no Laboratdrio de Fisica dos Sélidos foram executadas as simulagdes computacionais
por meio do Método Monte Carlo (MMC) utilizando o codigo de transporte de radiacéo
MCNPX.

No CIN, foram desenvolvidos trés softwares em parceria com o prof. Dr. Silvio de
Barros Melo, sendo um com a fungdo de converter imagens coloridas para tons em escala de
cinza (Conversor.exe), outro para executar a importacdo de imagens CFD
(MCNP_Tomogama_Grid_CFD.exe) e o tltimo voltado para importacdo de sec¢bes do riser
com ar comprimido (MCNP_Tomogama_Riser_Ar.exe), os dois ultimos tém a funcao de gerar
arquivos para as simula¢@es da tomografia por transmissdo gama no codigo MCNPX.

No Centro de Informatica da UFPE utilizou-se o seguinte material:

e Um notebook com as seguintes especificacGes: sistema operacional Windows 10 Home
Sigle Language 64 bits, 12 GB de RAM e processador Intel (R) Core (TM) i3-3110M
@2.40 GHz para criar os arquivos a serem simulados, processar os dados, criar 0s
graficos com os resultados e executar as reconstrucfes das imagens simuladas. Neste
notebook foram instalados os seguintes programas: software Delphi 7 para criacdo dos
trés programas; algoritmo MART em MATLAB versdo 2018a e pacote Microsoft
Office 2016.

Além dos materiais ja listados, no ambiente do DEN utilizou-se o seguinte material:

e Um conjunto de nove computadores, denomidado SGI Rackable Cluster, sendo um
master (Racks de 39Us ) e oito “escravos” (compute nodes em 2 servidores SGI C2112-
4G10), todos com as seguintes caracteristicas: sistema operacional Windows Server
2012 R2 Standard 64 bits, 64 GB de RAM, o0 master com 4 TB de HD e 0s nés com 1
TB de HD cada e processador AMD Opteron (TM) 6364 para executar as simulagoes
tomogréaficas MCNPX dos arquivos importados.
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3.2 ESQUEMA METODOLOGICO

Na Figura 13 é mostrado um fluxograma com o passo a passo utilizado no
desenvolvimento deste trabalho. O fluxograma comeca com caracterizacdo do estudo

(especificado na Seccédo 1 e 3) e termina com os resultados finais.

Figura 13- Representagdo da metodologia utilizada por meio de fluxograma.
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Fonte: Proprio autor.

Simulacoes MCNPX

A partir do problema abordado e dos objetivos pretendidos, foi realizada a pesquisa
planejada executando simulac¢Ges da tomografia gama no MCNPX de imagens CFD.

3.3 CARACTERIZACAO DO ESTUDO

O estudo do fluxo bifasico por meio da tomografia gama no MCNPX utilizando
simulacdes de experimentos realizadas na fluidodindmica computacional com o software
ANSYS Fluent ou similar, e com 0 médulo CFD do ambiente CAD SolidWorks segue duas rotas:
ampliar a capacidade experimental instalada e integrar métodos computacionais,
principalmente a simulacdo CFD na planta virtual, pois permite a comparagdo com a
investigacdo experimental da fluidodinamica na UPF.

O tomagrafo instalado na UPF é de primeira geragao, caracterizado por possuir um feixe
estreito (pencil beam) e utiliza fonte de radiagdo gama.  Tem algumas limitacbes na
realizacdo da tomografia do riser, como, por exemplo, Gnico angulo de varredura (vista Unica);
namero de trajetorias do feixe limitadas; tamanho do passo igual ou maior do que 1mm,
conferindo uma resolugdo espacial maxima de 1mm; trés mesas em alturas fixas, que

impossibilita a varredura axial. Porém, conforme demonstrado por SANTOS (2013) e LIMA
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FILHO (2014), tais limitagOes ndo sdo um grande empecilho para validar os dados simulados
em CFD com os dados do escaneamento experimental com fonte gama.

No entanto, a importacdo de arquivos CFD para cddigo MCNPX e, consequente,
simulacdo tomografica das condi¢cBes experimentais nessa plataforma podera mostrar uma
maior compreensdo do comportamento do escoamento bifasico no interior do reator, ou seja,
aumenta o entendimento experimental dos fenémenos ligados ao fluxo gas-sélidos no sistema,
pois a tomografia realizada dentro do cédigo MCNPX ndo possui as limitacGes inerentes a
tomografia experimental. Desta forma, € possivel realizar varreduras com varios angulos e
trajetdrias do feixe, o tamanho do passo pode ser menor do que 1 mm e 0 escaneamento abrange

qualquer altura do riser.

3.4 SELECAO DE IMAGENS CFD

As imagens representando cortes radiais de seccOes do riser, sendo referentes as varias
alturas e retratam diferentes condi¢cdes de escoamento bifasico no interior do mesmo, foram
geradas por meio de simulagdes numéricas do fluxo gas-sélido no reator da UPF e extraidas de
SOUZA NETTO e colaboradores (2013), de LIMA FILHO (2014) e, mais recentemente, de
CLAUDINO e colaboradores (2018). Os dois primeiros utilizaram o software comercial CFD
(Computational Fluid Dynamics) Fluent 15.0 da ANSYS para obtencdo dos dados referentes a
fracdo volumétrica de sélidos nas seccBes transversais. O ANSYS Fluent é referéncia
internacional em estudos de simulagdes fluidodindmicas (ANSYS, 2013). CLAUDINO et al.
(2018), utilizaram o software SolidWorks para simulacdes do escoamento em toda a UPF (loop
fechado) e, também, obtiveram o mesmo parametro fluidodinamico dos demais autores.

Os trabalhos de LIMA FILHO (2014) e CLAUDINO et al. (2018), foram validados por
dados experimentais de SANTOS (2013) e OLIVEIRA (2018), respectivamente. J& as imagens
geradas por SOUZA NETTO et al. (2013), terdo os dados comparados com os dados de saida
do MCNPX, pois os parametros de entrada utilizados pelo referido autor ndo podem ser
reproduzidos na unidade experimental. Em todos os casos, foi através de softwares especificos,
desenvolvidos em parceria com o Centro de Informéatica da Universidade Federal de
Pernambuco (CIN-UFPE), que as informacdes ligadas a distribuicdo radial de catalisador em
seccOes do riser foram exportadas de arquivos gerados por simulagdes numéricas da
fluidodindmica computacional para o codigo MCNPX, onde ocorreu a simulacdo MC da
tomografia experimental por transmissdo gama com fonte de Americio-241 (energia de 0,060

MeV), que possibilitou a posterior determinacdo de parametros fluidodinamicos.
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3.4.1 Dados CFD da Distribuicao Radial de Solidos

Os arquivos CFD selecionados para insercao no cddigo MCNPX séo representados por
cortes em fatias 2D, sendo cada fatia correspondente a determinada altura do riser da UPF e
apresentam os parametros de entrada, como, por exemplo, vazdo de gas e de solidos variavel
de acordo com a origem na literatura das imagens. Além disso, estas possuem cores no padréo
RGB, sistema de cores aditivas, do inglés: ‘Red, Green e Blue’, para indicar a quantidade de
catalisador na secc¢do radial estudada. De acordo com a escala CFD utilizada em softwares como
0 ANSYS Fluent e similares: o azul escuro presente nas imagens indica uma fracdo volumétrica
de solidos minima, os tons de cores verde e amarelo indicam, nesta ordem, uma fracdo
volumétrica de sélidos crescente até chegar ao tom vermelho escuro, indicativo da regido com
maior concentracdo de solidos.

Os arquivos de LIMA FILHO (2014) representam a fracdo volumétrica de solidos em
trés secgdes do tubo e simulam os seguintes parametros experimentais de entrada no tubo-riser:
vazdo de solidos de 0,0620 kg/s, vazdo de gas de 500 L/min (SI = 0,00834 m3/s) e saida da
mistura de 0,0725 kg/s. Na Figura 14, essas imagens sao vistas com a distribuicéo de catalisador
para trés diferentes alturas, sendo as alturas de 0,650m (a), 1,384m (b) e 3,424m (c) todas em

relacéo a base do riser.

Figura 14 — Fracdo volumétrica de catalisador no plano xy nas posic¢6es radiais: 0,650m, 1,384m
e 3,424m.
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Fragdo volumeétrica de sélidos

Fragdo volumeétrica de s6lidos =

Posicio axial (altura) = 0,650 m Posicio avial (altura) = 1,384 m Posicio axial (altura) = 3 424 m

Fonte: LIMA FILHO, (2014).

SOUZA NETTO e colaboradores (2013), executaram simulacdes CFD para entrada
volumétrica do gas de 1330,165 L/min (SI = 0,0222 m3/s) e vazdo massica de solidos de 0,997
kg/s. Isto permitiu determinar as fracGes volumetricas de catalisador em quatro secgdes radiais
do riser da UPF (Figura 15), que sdo representadas em cortes (xy) das seguintes alturas: 0,77m
(@), 1,52m (b), 3,52m (c) e 5,52m (d).
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Figura 15 — Fracdo volumétrica de catalisador no plano xy nas posi¢oes radiais: 0,77m, 1,52m,

3,52m e 5,52m.
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Fonte: SOUZA NETTO, (2013).

CLAUDINO e colaboradores (2018), realizaram simulagbes no programa CAD
SolidWorks. Os autores objetivaram comparar os dados CFD com as informag0es experimentais
de OLIVEIRA (2018). Para tanto, foram introduzidos os seguintes parametros de entrada na
Unidade Piloto a Frio Virtual (UPFV): vazdo de gas de 600 L/min (SI = 0,010 m3/s) e entrada
de sélidos de 0,1 kg/s. Como nos demais casos, também, foi obtida a fragdo volumétrica de
solidos ao longo do riser, sendo as alturas estudadas: 0,96m (a), 1,06m (b) e 1,16m (c). A Figura

16 traz informac0es de trés secc¢des radiais do riser.

Figura 16 — Fragdo volumétrica de solidos, vista no plano xy, nas posi¢des radiais: 0,96m, 1,06m
el,16m.

Fonte: CLAUDINO et al., (2018).

A seccdo radial representada na imagem b, corresponde a altura da trajet6ria do feixe
gama emitido pelo tomografo experimental. Isto permite que dados experimentais

determinados em medidas de gradiente de presséo e pela tomografia por transmissao de raios
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gama possam ser comparados com as informacgdes de saida do MCNPX. Assim, a imagem b
possui a vantagem de possibilitar a comparacdo dos parametros medidos através de trés
diferentes formas de avaliacdo e com os dados de saida das simulagdes CFD no software
SolidWorks.

3.5 INSERCAO DE ARQUIVOS NO MCNPX

A literatura apresenta varias fungdes de acoplamento de geometrias em codigos
computacionais MC, como, por exemplo, GEANT4 (CONSTANTIN et al., 2010; MOSOROQV,
2011), EGSnrc (VIEIRA et al., 2012; CABRAL, 2015), MCNPX (PEIXOTO, 2008; ZHOU et
al., 2015), entre outros. Algumas delas ja foram exploradas em trabalhos publicados
anteriormente pelo Grupo de Fluidodindmica e Ensaios ndo-Destrutivos (GUEDES, 2016;
OLIVEIRA, 2017). No entanto, funcGes de insercdo usadas nesses estudos ndo podem ser
aplicadas de forma satisfatoria para analise MCNPX de pardmetros fluidodindmicos do
escoamento gas-sélido dentro das seccBes do riser, pois trata-se de um sistema dinamico
contendo Vvérios elementos (particulas) distribuidas de maneira aleatoria. No entanto, para
contornar esse obstaculo dois métodos diferentes de importacdo de arquivos para o cédigo
MCNPX foram executados, testados e comparados.

O primeiro consistiu na importacdo da geometria gas-sélidos por intermédio de um
software in house, que tem como principal fungéo extrair dados das imagens CFD e acoplar ao
cddigo MCNPX, criando diferentes distribuicbes de catalisador e ar, variavel com a densidade
[g/cm3], em secc¢des radiais do tubo-riser. J& no segundo meétodo, foi necessario converter 0s
arquivos CFD para o formato em geometria CAD a ser lido pelo MCNPX através de algoritmo
de conversdo. Este Gltimo método pode ser chamado de importacéo direta, pois a funcéo de
insercdo de dados no codigo é nativa do mesmo. Na Figura 17 observa-se uma imagem CAD

que retrata a injecdo de solidos e ar na base do riser.

Figura 17 — Representacdo em CAD da inje¢do de gas-solido no riser da UPFV.
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Fluxo ar + catalisador

Fonte: Adaptado de BERTONY et al. (2017).
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3.5.1 Otimizagéo da Importacao

Para avaliar qual dos métodos de importacdo € mais eficiente, no inicio do estudo foi
selecionada duas amostras de referéncia, ou seja, um arquivo CAD representando uma seccao
radial do riser com ar gerado no SolidWorks, sendo o didametro dessa amostra idéntico ao do
riser experimental e altura de 10 cm. Vale ressaltar, poderia-se-ia utilizar a altura real do riser
(6,37 m), mas como o feixe de raios gama é unidimensional, uma geometria mais extensa iria
causar aumento no tempo de simulacdo computacional sem influenciar no resultado final. A
segunda amostra foi uma imagem nos planos xy no formato CFD validada por método
experimental.

O método direto consistiu na utilizacdo do Visual Editor (Vised) como funcdo de
inser¢do. O Vised é um programa complementar ao MCNP, geralmente, vem junto com o
codigo. Uma excecdo é a versdo de abril de 2018 do MCNP® 6.2 que ndo possui esse software
incluido no pacote, porém este pode ser adquirido separadamente no RSICC (Radiation Safely
Information Computacional Center). Através desse programa foi inserida a geometria com ar
e catalisador no cédigo. Para tanto, foi necessario converter os arquivos de referéncia gerados
no SolidWorks para o arquivo de saida no formato SAT (Standard ACIS Text) na versdo 03 para
ser lido no Vised.exe versdo 22 do MCNPX. De acordo com CANTER e SCHWARZ (2002),
o formato SAT é utilizado porque é mais simples de ser interpretado do que o formato STEP
(STandard for the Exchange of Product). Para importar um arquivo CAD 3D foi preciso
selecionar no Vised.exe o botdo “CAD Import”—“3D import” no menu principal. Isso traz 0
painel “CAD 3D Import”. Entdo, seleciona-se “Import” para o programa ler 0 arquivo CAD
SAT. Em seguida foi determinada, de forma manual, as caracteristicas quimicas e fisicas do
sistema, como composicdo e densidade dos materiais.

O método indireto, consistiu na utilizacdo de softwares especificos, que haviam sido
desenvolvidos para extrair das imagens CFD os dados referentes a fragdo volumétrica de solidos
e inserir no interior da geometria do riser em forma de grids (pixels), onde cada pixel representa
uma densidade diferente [g/cm?3]. Os pontos do arquivo CFD com maior fragdo de sélidos séo
lidos no MCNPX como partes com nimero de densidade elevada e vice e versa.

Apbs as simulagdes preliminares do tubo-riser com e sem sdélidos, verificou-se que o
método indireto (software in house) é mais eficiente quando comparado ao Vised.exe, pois este
ultimo, possui as seguintes limitacdes para o riser com particulas:

(1) Visualizagdo de geometrias — Na atual versdo do Vised é possivel observar até 1000

superficies. Sendo que uma fatia radial do riser, com poucos milimetros de espessura, possui a
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distribuicdo de milhares de particulas no interior. Assim, acima de um certo limiar, o programa
fecha (trava), impossibilitando garantir visualmente se o arranjo de catalisador estava de acordo
com o visto na imagem CFD de referéncia.

(2) Tamanho do arquivo — Ap0s a importacao, o arquivo gerado era muito grande para ser
simulado no MCNPX, ou seja, mesmo na hipotese do usuério negligenciar a visualizacdo da
geometria. No momento da execucdo dos comandos, o codigo iria apresentar a mensagem de

erro, consequentemente, ndo concluiria a simulagéo (Figura 18).

Figura 18 — Mensagem de erro devido a extensdo do arquivo.

fatal error. description of cell 321 uses3588 words. 2888 is max.
warning. 638 surfaces were deleted for being the same as others.

Fonte: Proprio autor.

A mensagem acima diz que houve um erro antes do inicio da simulacdo devido o
elevado nimero de células (geometrias) e para descrevé-las foram utilizadas 3500 palavras no
arquivo, quando o limite méximo sdo 2000 palavras.

Portanto, todas as imagens CFD e a geometria do riser sem o fluxo de particulas sélidas
foram inseridas no codigo MCNPX por meio do método indireto. A seguir, esse método é

explicado com mais detalhes.

3.5.2 Importacao Atraves de Softwares

A fim de efetivar a importacao de sec¢des radiais do riser com distribuicdo de sélidos
e ar para 0 MCNPX, foram desenvolvidos softwares que viabilizaram a insercao de arquivos e
simulacgdes da tomografia para avaliar parametros. Fluxograma mostrado na Figura 19 resume

a tarefa de importacéo.

Figura 19 — Fluxograma com os procedimentos de importacao.

Criacdo de Arquivos Base MCNPX

Riser em Condicao
de Fluxo

Conversiao de
Imagens

Softwares de Importacio

Fonte: Préprio autor.
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3.5.2.1 Criagéo de arquivos base MCNPX

No arquivo base MCNPX, também chamado de arquivo de entrada ou input (INP),
constam todas as informag0es referentes aos componentes do ambiente onde séo executadas as
simula¢des, como, por exemplo, energia da fonte, distancia fonte-detector, didametro do orificio
do colimador, dimensdes geomeétricas, densidade e composic¢ao quimica de todos 0s objetos do
sistema, entre outros. A importancia do arquivo de entrada esta intimamente ligada a validacao
das simulac6es tomograficas, pois a partir do INP os programas de importacao criam os angulos
de varreduras e trajetorias do feixe da tomografia gama. Além disso, os dados ali presentes
devem ser fidedignos em relacéo as condi¢des experimentais para garantir a confiabilidade das
simulacBes na obtencdo dos parametros fluidodindmicos necessarios para comparacdo e
integracdo aos dados experimentais. Mais detalhes sobre a criagdo deste arquivo podem ser
vistos no Apéndice A.

Para elaboracéo do arquivo INP, foi necessario recorrer as informacoes referentes a UPF
presentes em trabalhos experimentais. Entre elas, podem-se destacar a composi¢do quimica, a
fracdo de massa e a densidade de todos os materiais presentes no sistema (MOURA, 2015;
GUEDES 2016; OLIVEIRA, 2017 e OLIVEIRA, 2018). Além disso, informacbes envolvendo
simulacdes em fluidodindmica computacional, também, foram necessarias (SOUZA NETTO
etal., 2013; LIMA FILHO, 2014; BERTONY et al., 2017 e CLAUDINO et al., 2018).

Os dados referentes a composi¢do quimica do catalisador em estado ativado foram
extraidos do estudo de OLIVEIRA (2018). As informacgdes com a constituicdo quimica da
parede do riser foram obtidas de BERTONY e colaboradores (2017), que foram responsaveis
por moldar a UPFV no SolidWorks. E os dados para composi¢do quimica do ar com pressao de
101,3 kPa e a 20°C, detector cintilador e colimador foram obtidos do banco de dados presente
no NIST (National Institute of Standards and Technology). A Tabela 2 traz a composicéao
quimica e fragdo de massa dos componentes do sistema simulado.

Os valores para densidade do catalisador, parede do riser, colimador, detector cintilador
e ar sdo respectivamente: 0,83 g/cm?® bulk (empacotamento), 1,19 g/cms3, 11,32 g/cm3, 3,67
g/cm3 e 0,0012 g/cm3. A importancia das informacdes presentes na Tabela 2 e a descricdo da
densidade dos materiais esta em simular as condi¢des reais da interagdo da radiagdo (fotons
gama) com a matéria. O que torna possivel a comparacao de dados de saida do MCNPX com
dados do XCOM, CFD e experimentos realizados.
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Tabela 2 — Composicao quimica e fracdo de massa dos materiais presentes na simulagao.

Composto - Catalisador Fracdo de massa (%)

Oxigénio 50,63
Silicio 31,25
Aluminio 15,84
Lantanio 1,33
Zirconio 1,13
Estroncio 1,09
Fosforo 0,64
Ferro 0,49
Zinco 0,08
Cobre 0,08
Calcio 0,05
Enxofre 0,04
Composto - Riser Fracdo de massa (%)
Carbono 59,98
Oxigénio 31,97
Hidrogénio 8,06
Composto - Ar Fracdo de massa (%0)
Nitrogénio 78,07
Oxigénio 21,00
Carbono 0,03
Argbnio 0,90
Composto - Detector Fracdo de massa (%)
lodo 84,67
Sédio 15,33
Composto - Colimador Fracdo de massa (%)
Chumbo 100,0

Fonte: DADOS EXTRAIDOS DA LITERATURA.

No total foram criados dois arquivos de entrada, sendo o primeiro correspondente ao
riser vazio (INPy) e o segundo ao riser em condicao de fluxo (INPg). Ambos os arquivos servem
de base para todas as simulacdes envolvendo tomografia por transmissdo gama. A partir deles
que sdo geradas as projecOes tomograficas de seccdes radiais do tubo-riser. Um modelo de
arquivo INP para o tubo com catalisador e ar pode ser observado no Apéndice C do presente
trabalho.

Dentro do arquivo INP correspondente ao riser com catalisador e ar, foram inseridos
simbolos mnemdnicos para o programa de importacéo de arquivos CFD ler as imagens e gerar,

a partir dos dados presentes nas mesmas e no arquivo base, geometrias com distribuicGes
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bifasicas dentro do riser virtual MCNPX. Na Figura 20, pode ser vista uma linha do arquivo
base com simbolo mneménico “@”, indicativo que logo ap6s essa linha virdo as linhas com a

descricdo geométrica da distribuicdo de solidos e gés.

Figura 20 — Linha do arquivo INP com simbolo mnemdonico em destaque.
10 P 1.0000 -0.0000 © 19.4100 $ Fim do detector@l
Fonte: Proprio autor.

3.5.2.2 Riser vazio e em condicdo de fluxo

Os arquivos INPs também permitem a obtencéo de parametros fluidodindmicos, como,
por exemplo, a fracdo volumétrica de solidos e a concentragdo de sélidos em secgdes radiais do
tubo, que séo determinados através de dados da atenuagcdo gama fornecidos ap0s a execuc¢do de
cada simulacdo MCNPX. Estes dados sdo inseridos em adaptacGes da equacdo de Beer-Lambert
para avaliar as carateristicas fluidodindmica do escoamento com a tomografia gama.

O riser em condicdo de fluxo (INPg) é visto no MCNPX como sendo uma mistura de
solidos circunda por ar comprimido, ou seja, a ideia de leito fluidizado também é caracterizada
no interior do codigo. Tal distribuicdo é variavel de acordo com a distribuicdo de solidos
presente na imagem CFD.

O riser com ar, também chamado de vazio ou com gas (INPy), é demostrado no cddigo
como um tubo oco com uma substancia gasosa no seu interior. Na Figura 21 é visto esse arranjo

geométrico em corte transversal 2D no Vised.exe do MCNPX.

Figura 21 — Vista superior em corte transversal do sistema a ser simulado.
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Fonte: Préprio autor.

Com a finalidade de manter o arranjo geométrico MCNPX fidedigno ao arranjo
tomogréafico experimental. As dimensdes fisicas existentes no mesmo foram respeitadas em
todas as simulacdes. Assim, a distancia fonte-detector foi de 0,285m, tendo o riser no centro

do sistema, e o diametro interno do furo do colimador permaneceu como sendo de 5mm.



55

3.5.2.3 Converséo de imagens

Para efetuar a importacéo dos arquivos CFD para o codigo MCNPX, através do software
de acoplamento, foi necessario, antes, executar uma conversdo dos tons de cores que estavam
no padrdéo RGB (imagem de 24 bits) para uma imagem com degradé em tons de cinza
(grayscale) de 8 bits, onde do preto para o branco existem 256 tons (o preto, o branco e 254
tons de cinza), pois o programa de importacdo estima a média dos diferentes tons de cinza das
imagens para criar uma distribuicdo de catalisador representada por pequenos grids (pixels).
Cada pixel contém um valor de densidade [g/cm3] que varia de acordo com fragdo volumétrica
de solidos presente na imagem CFD.

No entanto, um empecilho para conversdo é o fato das escalas de tons de cores CFD
variarem do azul (baixa concentracdo de sélidos) ao vermelho (alta concentracdo de solidos).
Neste caso, quando se aplica 0 método de conversao que leva em consideracdo a média dos trés
canais de cores para obter os tons de cinza (Equacdo 16), ou seja, a maneira convencional, ndo
existe uma grande diferenciacdo entre o vermelho e o azul. Desta forma, a imagem resultante

mostra ambas as cores em tons mais escuros (Figura 22).

C = (Red + Green + Blue)/3 (16)

Figura 22 — Conversao convencional de arquivos CFD para imagem com escala de tons de
cinza.

\
10

Convencional

Fonte: Proprio autor.

Ou seja, quando o software de importacdo executa a leitura das imagens e cria 0s
arquivos dentro do codigo, as informacdes da distribuicdo de sélidos, que variam em funcéo da
densidade, sdo inseridas de forma incorreta no MCNPX. Logo, o feixe de radiagdo “ver” os
pixels correspondentes aos tons azul e vermelho como tendo as mesmas densidades (ndo os
diferencia). 1sso ocasiona um erro que impossibilita a comparacdo efetiva com os dados de

simulagdes CFD e experimentais.
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Porém, esse obstaculo foi superado a partir do desenvolvimento de um software de
conversdo no ambiente Delphi, que tem a funcdo de inserir e o vetor vermelho do espaco de
cores 3D para o extremo branco (ponto mais intenso, 255) na escala de tons de cinza e o vetor
azul para o extremo preto (ponto menos intenso, 0) da mesma escala, sendo os tons de cinza
intermediéarios (1 & 254) para as demais combinac@es de cores. A Figura 23, mostra um exemplo
da conversdo feita pelo Software Conversor.exe.

Figura 23 — Conversao por meio de software de arquivos CFD para imagem com escala de tons
de cinza.

. Soitware de (M

Conversao

Fonte: Préprio autor.

O funcionamento do software consiste na inser¢cdo de uma escala de cores no modelo
RGB, utilizada na imagem CFD, que sera convertida. Em seguida, o usudrio carrega o arquivo
CFD para conversdo. Apds um tempo médio de 10 minutos para o notebook citado no item 3.1,
a imagem resultante estara pronta para ser importada. Vale salientar, que todos arquivos citados
devem estar no formato BitMap (mapa de bits), pois tanto o programa de conversao quanto o
de importacdo possuem a limitacdo de ler apenas este tipo de arquivo.

E importante destacar que a conversdo de imagens, descrita anteriormente, pode ser
realizada diretamente em softwares, como o ANSYS Fluent e SolidWorks. No entanto, nem
sempre todos 0s usuarios terdo acesso e/ou dominio sobre tais programas. Na hipétese de s6
existirem disponiveis arquivos CFD, o uso desse método de conversdo, antes do acoplamento
ao MCNPX, constitui uma ferramenta alternativa para tais usuarios.

3.5.2.4 Softwares de importacdo

A importacdo dos arquivos representados por secgdes radiais do riser sem e em
condicéo de fluxo bifasico para MCNPX, se mostrou viavel devido ao desenvolvimento de dois
programas de importacdo, sendo um voltado exclusivamente para inser¢éo do arquivo do riser
com ar e o outro dedicado a inserir o riser com ar-sélidos no cédigo. O primeiro recebeu o

nome de MCNP_Tomogama_Riser_Ar e 0 segundo de MCNP_Tomogama_Grid_CFD. Ambos
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foram desenvolvidos em linguagem Delphi, com o primeiro criado em um trabalho anterior
(OLIVEIRA, 2017) e modificado para execucdo das simulagdes atuais do riser com fluxo de
ar, e o ultimo desenvolvido em 2019 e posteriormente otimizado para completar o estudo atual
do riser com diferentes distribui¢cbes de solidos (Figura 24). Ambos os softwares foram

desenvolvidos em parceria com o Centro de Informatica da UFPE, CIN-UFPE.

Figura 24 — Interface do software MCNP_Tomogama_Grid_CFD.
Tomografia Gama de Riser Industrial de Primeira Geragao

A tomografia assume que o conjunto fonte-detector seré rotacionado e transladado

Assume-se que as densidades do objeto serfio fornecidas pelo arquivo de imagem

B el | Bt —— ~ ’
Nome base: |input_CFDE Rotagoes: Trajetbrias por vista:
Num. Inicial: 1 Namero de vistas: [13 Cada vista possui: [49 trajetonas.
Colimador: Detector:
Raio do orificio 025 Raio externo 254
Raio externo 10275 Parede frontal 17.41
Parede frontal 104 Parede traseira 1941
Parede traseira 174
Fonte: Parede do Riser: ¥ Prescrever passo
Posig#o [z Raio interno: [46 Pos. inicial: [53
Energia W‘ Raio externo: |50 Amplitude 108
Passo 0.05
Universo
Raio 00
Resolucéio de saida: [8 Min Dens. do material::  [00012 Imagem CFD: [CFDSbmp

Max Dens. do material 08333

Gerar arquivos MCNP

Fonte: Proprio autor.

O funcionamento béasico dos programas é praticamente idéntico e pode ser visto com
mais detalhe no Apéndice B. No entanto, o software responsavel por inserir as imagens no
cddigo tem um menu extra com essa fungdo, conforme pode ser visto em destaque (Figura 24).
Seu funcionamento consiste na importacdo da imagem CFD em tons de cinzas (convertida) a
partir do botéo “Imagem CFD”, antes de inseri-la, o usuério deve renomear a imagem para o
nome de sua preferéncia. Depois € necessario escolher o valor minimo e maximo de densidade
das grids para o programa estimar valores medios, sendo a densidade minima correspondente
ao ar comprimido com 0,0012 g/cm? e a mé&xima é, geralmente, a densidade aparente (bulk) do
catalisador, que segundo o experimento de OLIVEIRA (2018) é 0,83 g/cm3. Porém,
dependendo da imagem importada, este valor pode variar, fazendo-se necessario 0 uso de um
fator de calibracdo. Por fim, o usuario pode escolher a resolucdo de saida que vai de 1 até a

capacidade do cédigo de rodar os arquivos (12 de resolucéo de saida)®. O aumento na resolugéo

! Resolucdo de saida 1 = 4 pixels gerados, Resolugéo de saida 12 = 145 pixels gerados.
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é diretamente proporcional ao aumento na quantidade de grids na seccdo do tubo e
inversamente proporcional as dimensdes fisicas dos mesmos. Consequentemente, uma
resolucdo de saida muito alta ird acarretar um aumento significativo no tempo de simulagéo.
Assim, apo6s varias simulacdes foi escolhido 8 como resolucédo de saida ideal para este estudo.

Apo0s executar as tarefas importacdo descritas anteriormente, o usuério deve clicar no
botdo “Gerar arquivos MCNP”, pois isto permite gerar varios arquivos de entrada (INPs) com
0s pixels, ou seja, 0 processo de insercdo estara finalizado. Para visualizacdo da sec¢do do riser
acoplada ao MCNPX, utiliza-se o software nativo vised.exe. Na Figura 25, tem-se um exemplo
de importacdo que vai desde a escolha da imagem original que pode ser validada ou ndo por
experimentos (a), passa pela conversdo através do software descrito na Subsecgdo 3.5.2.3 (b) e

termina com a insercao e visualizacdo da geometria no cédigo (c).

Figura 25 — Esquema de importac&o através do software.

o b) Pés-conversdo
(a) Original (b) (c) Grids

Fonte: Proprio autor.

Para trazer a ideia real de como é feita a interpretacdo da importacdo pelo cédigo
MCNPX, em (c) foram destacados alguns pixels com seus respectivos valores numéricos de
densidade, ou seja, na Figura 25 observa-se que a geometria resultante da importacéo (c) é
representada por grandes (grids) dentro do riser. Esses grids possuem forma geomeétrica e
densidade [g/cm?3] variavel de aproximadamente 0,83 g/cm3 nas partes onde existe maior fracdo
volumétrica de solidos (vermelho na imagem original ou branco na imagem convertida) até o
valor minimo de 0,0012 g/cm3 nas partes onde existem uma menor quantidade de catalisador
(azul escuro na imagem original ou preto na imagem convertida).

No caso do riser com ar comprimido no seu interior, o software
MCNP_Tomogama_Riser_Ar cria varios arquivos, onde a diferenciacdo de um arquivo para
outro estd no deslocamento do conjunto fonte, colimador e detector no decorrer do eixo x do

tubo (varredura tomogréfica).
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3.6 SIMULACAO DA TOMOGRAFIA GAMA DE FEIXE UNICO

O cdédigo MCNPX requer um arquivo de entrada para cada trajetoria da varredura
(posicdo do arranjo fonte-detector), pois as simulagdes realizadas nesse codigo apresentam a
desvantagem de serem estaticas. Segundo OLIVEIRA (2017), esta limitacdo foi um empecilho
para utilizacdo do codigo para varreduras tomogréficas, pois era preciso escrever e simular
individualmente cada trajetéria do tomdgrafo.

Por exemplo, para simular o procedimento de varredura, andlogo ao realizado
experimentalmente no riser da UPF, pode-se utilizar 110 arquivos de entrada representando o
movimento de translacdo e 1 arquivo representando a rotacdo. Esses arquivos totalizam
1x110=110 arquivos INPs. Esta quantidade pode variar, se for levado em conta o tamanho do
passo, posicdo inicial do tomografo, amplitude da varredura e nimero de giros. De qualquer
forma, para escrever cada um desses arquivos, 0 usuario notavelmente precisaria de um tempo
muito longo, que de certo modo seria inviavel devido a quantidade de arquivos de imagens
acoplados ao MCNPX.

Portanto, conforme GUEDES (2016), as difuldades na realizacéo desse processo podem
ser resumidas em:

1. gerar de maneira rapida os diversos arquivos com nomes diferentes;
2. executar de forma rapida e eficiente os arquivos;
3. e extrair os dados de saida para formar uma matriz.

Para contornar estes entraves, os programas MCNP_Tomogama_Riser _Ar e
MCNP_Tomogama_Grid_CFD, também possuem a funcdo de a partir de um arquivo base,
gerar varios arquivos de entrada que irdo simular o nimero de passos do tomografo, o nimero
de trajetorias do feixe gama, bem como, o nimero de vistas, que corresponde a quantidade giros

que o tomografo executa no entorno do objeto irradiado (ver Apéndice B).

3.6.1 Classificacao das Imagens Importadas Para MCNPX

Para otimizar a organizacdo dos dados provenientes das simulacdes tomogréaficas de
arquivos inseridos no codigo, as dez imagens CFD descritas na subseccdo 3.4.1, foram
enumeradas de um a dez. Desta forma, a classificacdo das seccles transversais do riser,
representada por geometria com grids, ficou: CFD1, CFD2, CFD3, CFD4 referente as quatro
imagens obtidas por SOUZA NETTO e colaboradores (2013); CFD5, CFD6, CFD7 designando
os trés arquivos de LIMA FILHO (2014) e CFD8, CFD9, CFD10 para as imagens de
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CLAUDINO e colaboradores (2018). Portanto, além do riser com ar, também foi simulada a
tomografia gama de feixe Unico de dez arquivos CFD no MCNPX. Na Tabela 3 s&o vistos, de
maneira simplificada, todos os parametros experimentais utilizados para obtencéo dos arquivos
CFD.

Tabela 3 — Pardmetros experimentais utilizados para obtencéo dos arquivos CFD.

Arquivo Parametros de Altura  Software de Autor da An Validacéo
MCNPX entrada doriser  simulacéo simulacéo experimental?
CFD1 Entrada de gés: 0,77 m
) SOUZA
CFD2 1330,165 L/min 1,52 m ANSYS
NETTO 2013 Né&o
CFD3 Entrada de solidos: 3,52 m Fluent Cal
etal.
CFD4 0,997 kg/s 5,52 m
Entrada de gas:

CFD5 0,65m

500 L/min ANSYS LIMA
CFD6 . 1,384 m 2014 Sim

Entrada de solidos: Fluent FILHO

CFD7 3,424 m

0,0620 kg/s

Entrada de gés:

CFD8 ) 0,96 m

600 L/min ) CLAUDINO )
CFD9 ] 1,06 m  SolidWorks 2018 Sim

Entrada de sélidos: etal.
CFD10 1,16 m
0,1 kg/s

Fonte: Préprio autor.

As informac6es obtidas com as simula¢fes da tomografia gama das secc¢des do tubo-
riser serdo inseridas nas figuras com graficos de acordo com a classificacdo para os arquivos

MCNPX (imagens importadas) mostrada na Tabela 3.

3.6.2 Parametros Utilizados nas Simula¢6es da Tomografia Gama do Riser

Diversas simulagGes foram executadas com intuito de selecionar os melhores
parametros a serem aplicados na perfilagem gama do riser com e sem a presenca de catalisador.
Tais medidas sdo necessarias para otimizar as simulaces e refinar os dados de saida do
MCNPX. Estes parametros tém influéncia direta no tempo de simulagdo computacional, na
confiabilidade dos dados e na qualidade das imagens tomograficas reconstruidas. Na Tabela 4,
sdo mostrados os parametros utilizados nas simulacdes MCNPX referentes as sec¢des radiais
do tubo.
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Tabela 4 — Parametros utilizados na tomografia MCNPX de sec¢des radiais do riser.
Valores

Parametros Riser com catalisador Riser sem catalisador
Raio interno do tubo 46 cm 4.6 cm
Raio externo do tubo 5.0cm 5.0cm
Energia dos fétons 0,060 MeV 0,060 MeV
Distancia fonte-detector 28.5¢cm 28,5cm
Numero de histérias simuladas 3,5x107 3,5x107
NUmero de vistas do tomografo 13 13
NUmero de trajetorias do feixe 212 212
Tamanho do passo 0,05cm 0,05cm
Raio do furo do colimador 0,25cm 0,25cm
Amplitude dos cortes 10,6 cm 10,6 cm
Posigdo inicial da varredura 5,3cm 5,3cm
Densidade da parede do tubo 1,19 g/cm3 1,19 g/cm3
Densidade aparente do catalisador 0,8333 g/cm3 -
Densidade do ar comprimido 0,0012 g/cm? 0,0012 g/cm?
Numero total de arquivos de entrada gerados 2756 2756

Fonte: Préprio autor.

O numero de vistas, trajetorias, amplitude dos cortes, resolucdo de saida (tamanho do
passo), posicdo inicial da varredura e energia da fonte escolhidos para simulacéo, influenciam
diretamente na matriz gerada nas reconstrucGes das imagens. Bem como, na construgdo de
graficos com os dados da atenuacdo gama, fracdo volumétrica, concentracdo de solidos em
secgOes radiais e etc. Esses fatores tém grande importancia, principalmente, quando
comparados com o0s dados experimentais e imagens adquiridas na fluidodinamica

computacional.

3.7  SIMULACAO NO MCNPX

Antes de dar inicio a qualquer simulagdo de transporte de radiacdo, 0 MCNPX realiza
diversas verificacdes na estrutura do arquivo input (INP), verificando possiveis erros cometidos
pelo usuario. Quando algum problema é encontrado, mensagens de erro sdo exibidas e, caso 0
problema seja fatal, a execucdo é interrompida, sem que nenhum célculo seja realizado.

Ao término da simulacéo, os resultados gerados a partir dos comandos especificos dos

tallies? selecionados sdo escritos no arquivo de saida (output) juntamente com o tempo

2 Tallies = Tipo de grandeza fisica desejada. Por exemplo, corrente passando por uma superficie [1/1o].
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computacional, o nimero de histdrias e diversos outros dados. Além do output, o MCNPX gera
também um arquivo backup denominado runtype, que permite interromper a simulagdo antes

do término programado e dar prosseguimento em outro momento.
3.7.1 Analise de Resultados do MCNPX

Os dados de saida produzidos pelo MCNPX oferecem uma riqueza de informacdes
sobre a simulacdo. Além de ter o célculo de diversas grandezas fisicas, como, corrente passando
por uma superficie [1/lo] e energia depositada em uma célula [MeV/g] (Subse¢do A.1.5 do

Apéndice A), também é possivel obter o erro relativo proveniente do resultado das simulacdes.
3.7.1.1 Erro relativo

Um fator que necessita de uma avaliacdo cuidadosa nas muitas tabelas de saida
(arquivos de saida MCNPX) é o erro relativo, que esta intimamente ligado ao nimero de
historias pré-selecionado. Este erro € a primeira estimativa de incerteza na contagem média das
particulas (MCNP6 USER’MANUAL, 2017), dado por:

Sx
R = r @an

ou seja, o erro relativo, denotado R na Equacdo 17, é definido pelo desvio padrdo estimado da
média S, dividido pela média estimada x. No MCNPX, a quantidade requerida para esta
estimativa do erro — o tally e seu segundo momento — séo calculados apds cada historia
completada pela particula no Método Monte Carlo (MMC), o que explica o fato de que as varias
contribuicdes para um tally proveniente da mesma historia sdo correlacionadas. Em termo
simples, R pode ser descrito como uma medida da boa qualidade dos resultados determinados
nas simulacgdes. Este erro relativo pode ser usado para formar intervalos de confianga sobre o
principal valor estimado. Quando proximo a um numero infinito de eventos, ha uma chance de
68% (isto €, a 1S5 de um intervalo gaussiano ao redor do valor médio) do resultado verdadeiro
estar situado na faixa x (1+R), 95% de estar em x (1+2R) e 99,73% x (1+3R). Para um tally
bem comportado, o erro relativo R sera proporcional a 1/N¥2, onde N é o niimero de histérias.

Desta forma, para reduzir R & metade, o nimero de histérias deve ser o quadruplo. O
erro relativo é utilizado para avaliar a precisdo dos resultados do presente estudo, e um guia

para interpretacao do erro relativo pode ser observado na Tabela 5.
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Tabela 5 — Avaliacdo da qualidade da simulagdo de acordo com R.

Valores de R Qualidade do Registro
05a1l Desprezivel
0,2a0,5 Pouco significativo
0,1a0,2 Questionavel
<0,1 Geralmente confidvel, com excec¢do a detectores pontuais
<0,05 Geralmente confiavel para detectores pontuais

Fonte: MCNP6 user’s manual (2017).

De acordo com o0 manual do usuério do MCNP6 (MCNP 6.2.0, 2017), um erro menor
que 5% ¢é necessario para a tally, que representa um detector puntual, produzir resultados
confidveis. Na Figura 26, apresenta-se o grafico “erro em fun¢ao do nimero de historias” pelo

qual foi escolhido o numero de histérias a ser tomado neste trabalho.

Figura 26 — Grafico representativo de erros X histérias.
Erro X Histarias

0.035 T T T
0.03
0.025

0.02

Errorelativo R

0.01

0.005

-

L]

w fmmemefpem e ——————
=

=

0 1 2 3 4 5 6
Numero de historias

Fonte: GUEDES (2016).

O gréafico da Figura 26 mostra o0 comportamento do erro relativo em funcdo do aumento
do namero de histdrias. Para simulacdes envolvendo a tomografia gama MCNPX de objetos
estatico (auséncia de escoamento bifasico), o nimero minimo de histdrias é 10° (GUEDES,
2016; OLIVEIRA, 2017). No atual estudo, onde € analisado o fluxo gas-solidos em sec¢des
radiais do riser, € necessario obter exatiddo na resposta do problema, sendo a utilizacao do valor
3,5x107 historias presente na Tabela 4, o parametro de entrada das simulagdes justificavel para
obtencdo de informac0es de qualidade elevada.
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3.7.2 Arquivos de Saida das Simulagdes

Apos a execucdo dos arquivos de entrada no formato TXT, referentes ao procedimento
de varredura utilizados para cada um dos casos envolvendo a simulacdo, o codigo MCNPX
retorna para cada arquivo de entrada, trés arquivos de saida nos formatos (.TXTO), (TXTM) e
(.TXTR). Os arquivos de saida revelam o que aconteceu em toda a simulagdo e os resultados
requeridos pelo usuario.

No arquivo TXTR encontram-se os resultados gerais da simulacdo como, por exemplo,
o cartdo de entrada com a descri¢do do arranjo geométrico simulado, composicdo dos materiais,
energia utilizada, superficie de deteccdo, nimero de histdrias, os resultados de seccfes de
choque dos atomos que interagiram com as particulas escolhidas pelo usuario, as probabilidades
de efeitos fisicos da radiacdo no meio e quantidade de interacfes, tempo computacional, as
quantidade de particulas que atingiram o detector; erro relativo, etc. JA& 0 arquivo no
formato .TXTO né&o fornece dados relevantes da simulacéo.

Dos trés arquivos de saida, o no formato . TXTM é o mais importante para extracao dos
dados simulados, pois nele observa-se o nimero total de particulas que chegaram no detector,
sendo que o namero inicial (lo) que emerge da fonte é proporcional a 100%, o célculo de erro
relativo (R) e, também os dados referentes as simulagdes tomogréficas do riser vazio (l) e em
condicdo de fluxo (Ig), sendo estes valores dados em intensidade gama relativa [I/lg]. Um

exemplo de arquivo .TXTM pode ser visto na Figura A.11 do Apéndice A.

3.7.3 Mineracao de Dados

Como visto na Tabela 4, para cada sec¢éo radial do riser estudada, sdo necessarios 2756
arquivos MCNPX para produzir uma tomografia com 13 giros e resolucdo de 0,5mm. O
problema referente a producéo desse nimero de arquivos foi resolvido com a introdugdo dos
programas descritos na Seccéo 3.6. Apos as simulagdes, sdo criados 2756 arquivos de saida
em . TXTM. A partir dai surge um novo empecilho que é a extracao desse nimero de dados de
forma préatica e em curto espaco de tempo. Para resolver tal questdo, um comando em Shell
Script (Subsecgdo A.1.6 do Apéndice A) é executado no terminal do Linux, tornando possivel
apenas a extracao de informac0es relevantes para este caso, como o erro relativo e intensidade
gama relativa [I/lo] proveniente da interacdo da radiacdo para cada trajetdria do feixe. Assim,

segundo GUEDES (2016), no momento da mineracdo de dados, é possivel produzir uma
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economia de tempo consideravel de cerca de 9 horas ou mais, conforme verificou-se no estudo
atual.
O procedimento de importacdo das imagens e automacdo da tomografia gama até a

leitura dos dados simulados sdo resumidos no fluxograma mostrado na Figura 27.

Figura 27 — Fluxograma com os principais procedimentos da simulagdo com MCNPX.

Arquivos-base BOTRRESS I (Aghe Simulagdes MCNPX Leitura dos dados
- Escrito com algoritmo - Importagéo de imagens CFP - Arquivos /NPs HRrdntce
do MCNPX » Progr:.amas il arqu_lv?s- " by gerados pelo os dois #» - Minerados por um
- Representando /, e / base ¢ implementam as condigdes ' softwares sao ' comando que lé
de varredura do riser com executados pelo codigo Heternitiida linha do
catalisador que sdo determinadas arquivo de saida
pelo usuario

Fonte: Préprio autor.

3.8 DETERMINACAO DE PARAMETROS EXPERIMENTAIS E SIMULADOS COM O
MCNPX

A leitura e o tratamento dos dados de saida do codigo MCNPX, abrem um leque de
possibilidades para determinacdo de parametros fisicos do catalisador, como, coeficiente de
atenuacdo massico [m#kg] e, também, parametros fluidodindmicos, como, por exemplo, a
concentragdo de sdlidos [kg/m3] em secgdes do riser. Geralmente, tais informacgGes séo
comparadas com dados extraidos de simula¢fes CFD de softwares SolidWorks e Ansys Fluent
e/ou de experimentos presentes na literatura (SANTOS, 2013 e OLIVEIRA, 2018). Portanto,
tem-se oportunidade de validar as simulagdes MCNPX com experimentos realizados no riser a
frio, que junto com os dados fornecidos por softwares formam um modelo integrado a descrever
um unico sistema.

Apbs o processamento dos dados MCNPX, 0s mesmos sdo introduzidos em equacdes
da fluidodinamica, onde é feita avaliacdo quantitativa do escoamento gas-solidos no interior
tubo-riser. As subseccbes a seguir explanam como pardmetros fisicos: intensidade gama
relativa, coeficiente de atenuacdo linear e massico foram determinados. A partir destes e
informacdes presentes em trabalho do grupo de pesquisa obtém-se parametros da
fluidodindmica: concentracdo de solidos, fracdo volumétrica de solidos e gas, bem como, as

velocidades superficiais do gas e da particula.
3.8.1 Coeficiente de Atenuacéo Linear do Catalisador

Como abordado anteriormente, a simulacdo da interacdo da radiacdo com a matéria

dentro do cédigo MCNPX permitem quantificar o nimero de fétons que saem da fonte emissora
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de radiacdo e os que atingem a superficie de deteccdo. Atraves da relagdo entre os fétons
transmitidos pelo material absorvedor (1) e os fétons transmitidos sem a presenca do mesmo
(lo), que é dada pela lei de Beer-Lambert, aqui utilizada para um feixe monoenergético e

expressa por:

I = Ioe—u(Z,E)x (18)

em que | e lo [W/cm?] representam, respectivamente, as intensidades dos feixes da radiacéo
transmitida e inicial, p é o coeficiente de atenuagdo linear [cm™], especifico para cada material,
podendo variar com namero atbmico do meio (Z) e com a energia da fonte radioativa (E) e x a
espessura do objeto absorvedor [cm].

Para viabilizar a comparacao das informagdes mensuradas no experimento realizado por
OLIVEIRA (2018) com os dados obtidos na plataforma de simulacdo MCNPX, foram inseridas
duas fontes de radiacdo gama monoenergética no codigo, sendo elas de Am-241 com energia
méaxima de 0,06 MeV e outra de Cs-137 com energia de 0,662 MeV. A escolha dessas fontes,
também, foi motivada pelo fato de p variar com energia do feixe, como ja foi dito, sendo
possivel comparar os parametros fisicos obtidos por ambas. No entanto, enquanto OLIVEIRA
(2018) utilizou dois tipos de catalisadores, aqui foi utilizado apenas o catalisador ativado
(virgem) e sua composi¢do quimica pode ser vista na Tabela 2.

A simulacdo consistiu em reproduzir as mesmas condi¢gdes do experimento que foi
realizado com um tomografo de primeira geracdo. Assim, foi modelada a geometria de um
recipiente retangular de acrilico (composi¢do quimica na Tabela 2), com as mesmas dimensdes
fisicas das utilizadas na experimentacdo: comprimento de 119,44 mm, altura de 72,03 mm e
largura de 94,42 mm. O recipiente virtual sem e com catalisador pode ser visto nas Figuras

28(a) e 28(b), respectivamente.

Figura 28 — Recipiente retangular sem e com catalisador visto no vised.exe do MCNPX.

(@) Sem catalisador oo (b) Com catalisador
Fonte: Proprio autor.



67

Para reproduzir o mesmo arranjo experimental de irradiacdo, o centro geométrico da
caixa ficou exatamente equidistante da fonte e do detector, permitindo coincidir com a origem
do eixo de coordenadas x e y do tomografo.

Assim como no experimento, foi necessario dividir o interior do recipiente em 9
compartimentos com volume fixo, tendo a finalidade de obter diferentes valores de atenuacdo
do catalisador para diferentes espessuras. Desta forma, z = x(1,x), sendo | valor da intensidade
emergente e x a espessura decorrente das camadas de catalisador criadas. No entanto, a
diferenca entre a simulacao é o experimento € que, no caso da primeira, ndo houve necessidade
de inserir uma placa divisoria de acrilico a fim de separar cada compartimento. Ou seja, na
modelagem da geometria no interior do MCNPX, a espessura da placa diviséria foi inserida em
uma das bordas da caixa. Por conta disso, nas Figuras 28 e 29, observa-se a borda da direita do
recipiente um pouco mais espessa em comparacdo a da esquerda, isto garante que o feixe ira
percorrer a mesma espessura de material em ambas as condigdes.

A variacdo das camadas de catalisador fixas, x;, foi obtida a partir de uma progressao

aritmética, representada por:

Xj = xj_1 +xo,paraj =1,23,..,N —1,N. (19)

sendo x, a espessura da camada com catalisador na primeira posi¢éo (12,75 mm) e N=8 é a
quantidade de camadas criadas.

A critério de comparacdo, a representacdo do arranjo MCNPX (observado no software
vised.exe.) e do arranjo experimental (OLIVEIRA, 2018) é vista, respectivamente, nas Figuras
29 e 30, onde observa-se a variacdo da espessura das camadas de catalisador no recipiente de
acrilico, de forma a indicar a variacdo do volume de preenchimento da caixa, conforme a

Equacdo 19, para o primeira e segunda camada, nesta ordem.
Figura 29 — Geometria do sistema com camadas de catalisador de FCC no MCNPX.

Catalisador Catalisador

Recipiente Recipiente

=
=
N
o
@
-
73
(=]

Detector

a) Primeiro compartimento o b) Segundo compartimento
Fonte: Proprio autor.
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Figura 30 — Arranjo experimental com camadas de catalisador de FCC no tomdgrafo gama.

s " @Catalisador : @Catalisador

" Colimador-Detector

j i ‘ ;
a) Primeiro compartimento b) Segundo compartimento
Fonte: Adaptado de OLIVEIRA (2018).

Na finalidade de garantir maior confiabilidade nas simulacdes, foi escolhido para cada
irradiacdo 107 histérias (100 milhdes de histérias), que garante um erro relativo inferior a
2x1073 para todos arquivos de saida. No total foram realizadas vinte simulagdes, sendo as duas
primeiras com fontes de Cs-137 e Am-241 para irradiacdo do recipiente vazio, dezoito para
irradiacdo do recipiente com camadas de catalisador, ou seja, nove simulagdes para cada fonte.

A partir de simulacdes do transporte de fotons gama pelo sistema formado por caixa de
acrilico e catalisador (Figura 29) e com modificacdes na Equacdo 18, tem-se que a intensidade
do feixe que percorre o recipiente de acrilico com catalisador, Ic (feixe de raios gama
transmitido), poder ser expresso:

I, = I,e HcXe (20)

em que u. é o coeficiente de atenuacdo linear do catalisador a ser analisado [cm™], x. é a
espessura da trajetoria composta por catalisador [cm], e Iy € a intensidade do feixe que atravessa
a caixa de acrilico vazia [W/cm?], determinada por:

I, = Iye~Fa*a (21)

sendo, u, ¢é o coeficiente de atenuacéo linear do material de acrilico [cm™]; lo € a intensidade
da radiacao inicial [W/cmZ?], e x, € a espessura de acrilico percorrida pela radiacdo (x, = 2x).
Nos dados de saida das simulacdes, ao invés de utilizar as informacdes referentes a
intensidade do feixe transmitido, Iy, definido pela Equacdo 21, foi levado em consideracdo as
informagdes de atenuacdo no recipiente de acrilico nas mesmas condicGes, mas sem catalisador.
Modificando a Equacdo 20 e inserindo logaritmos neperianos em ambos os lados,

obtém-se a equacao da atenuacdo de raios gama para o catalisador, definida por:

In (1) = In(lc) + pex, (22)
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sendo I¢ e Iy as intensidades do feixe que atravessam a caixa de acrilico nas simulagdes com e
sem catalisador [W/cm?], respectivamente, u. corresponde ao coeficiente de atenuagao linear
do catalisador a ser analisado [cm™], x. a espessura da trajetoria com catalisador [cm].

Reescrevendo a Equagédo 22, na forma da equagéo linear reduzida de uma reta, temos:
Ymoa = bo + byx (23)

assim, a atenuagdo da radiagdo gama representada por y,oq = In (I./1,),bg =0e€ by = u. 0
coeficiente de atenuacao linear do catalisador.

Como visto na Equacédo 22, o coeficiente de atenuacdo linear pode ser estimado atraves
de uma equacéo linear, desta forma, para os diferentes valores de intensidade relativa obtidos a
partir da variacdo de espessuras criadas na caixa de acrilico, foi utilizado o método de Minimos
Quadrados Linear (MQL), que corresponde a um ajuste baseado na minimizagdo dos erros
residuais entre os pontos da curva e os dados determinados nas simulagfes, conforme
OLIVEIRA, 2018.

Por meio do método MQL, que pode ser representado pela Equacdo 23, foi obtida a
equacéo da reta que melhor representa os dados de atenuacgdo adquiridos, com a finalidade de
determinar os parametros b, que representa o coeficiente de atenuacdo linear do catalisador de
FCC em estado ativado.

3.8.2 Coeficiente de Atenuacdo Massico do Catalisador

O coeficiente de atenuacéo linear apresenta uma outra desvantagem que € a de variar
com o estado fisico do material. A partir do calculo da densidade aparente do catalisador,
também chamada de densidade de bulk (OLIVEIRA, 2018) e da determinacdo do u. nas
simulacbes MCNPX, conforme descrito na Subseccéo 3.8.1, é possivel obter o coeficiente de
atenuagdo massico do catalisador [cm?/g].

Os valores do coeficiente de atenuacdo massico para o catalisador de FCC, foram

determinados por meio da seguinte equacao:

Um = — (24)
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em que u. é o coeficiente de atenuacdo linear do catalisador e p a densidade do meio. Em suma,
serdo obtidos valores de u,, para o catalisador ativado (virgem) utilizando as fontes de Cs-137
e Am-241.

Além da comparacdo com os dados de OLIVEIRA (2018), as informagdes referentes a
composicao quimica e fragdo de massa para cada elemento que compde o catalisador (Tabela
2), também permitem obter o p/p através de simulacdes no software on-line XCOM do banco
de dados NIST. O valor do p/p extraido do XCOM pode ser multiplicado pelo valor do bulk da
particula de OLIVEIRA (2018) para obter-se o p. Desta forma, tanto p quanto w/p sdo
comparados com os dados mensurados nas simulagdes MCNPX, experimentos e XCOM.

3.8.3 Perfil da Atenuacdo Gama de Seccdes Radiais do riser

As simula¢des no cddigo da tomografia por transmissdo gama de seccOes radiais do
tubo-riser representadas por onze arquivos acoplados no MCNPX (CFD1 a CFD10 e
Riser_Ar), produzem, individualmente, uma matriz de dados com as atenuagdes sofridas pelas
trajetdrias do feixe gama ao passar pelo ar atmosférico (regido externa), paredes do tubo e grids
(regido interna). Apos a extracdo dessas informacdes, dadas em intensidade gama relativa [1/1¢],
sdo organizadas planilhas de dados com 13 colunas contendo 212 linhas cada. A partir dos
valores médios de atenuacdo inseridos em uma decima quarta coluna, determina-se a atenuagéo
relativa do feixe em fungéo do raio normalizado do riser (r/R).

Algumas das informagGes obtidas através da tomografia gama experimental realizada
na primeira mesa da UPF por OLIVEIRA (2018) para o riser vazio e com abertura de valvula
constante, tendo a vazdo volumétrica de gads como parametro de variacdo, podem ser
comparadas com os dados determinados nas simulagdes para tubo com ar e com o arquivo
CFD9. Desta forma, simulacGes envolvendo a transmissdo gama sdo validadas por
experimentos.

Além destes, os demais arquivos presentes na Tabela 3, tiveram o perfil radial de
atenuacdo gama em funcéo de r/R obtidos e comparados. Assim, obtém-se figuras com graficos
representados pela atenuacéo relativa da radiagdo em funcdo do raio normalizado do riser para
0s arquivos: Riser_Ar, CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4; outras para 0 grupo de arquivos de dados
para CFD5, CFD6 e CFD7 e, também, CFD8, CFD9 e CFD10. Os trés grupos de arquivos sdo
separados de acordo com os parametros de entrada de gas-sélidos no sistema e representam
fatias em alturas diferentes do riser, ou seja, dentro de cada uma das trés divisdes de arquivos,

apenas, se variou as alturas para obtencéo de dados.
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3.8.4 Fracéo Volumétrica de Sdlidos e Gas em Secgdes Radiais do Riser

Os resultados das simulagdes, obtidos no procedimento descrito na Subseccéo 3.8.3,
fornecem os valores da atenuacéo sofrida por cada trajetoria do feixe ao passar por segmentos
do riser vazio (INPy) e em condigdo de fluxo (INPg). Estes dados s&o provenientes do
escaneamento com raios gama dos arquivos Riser_Ar e CFDs importadas, respectivamente. O
valor do coeficiente de atenuagdo massico [m#/kg] calculado na Subsec¢éo 3.8.2, e a densidade
da particula de 1190 kg/m3 sdo introduzidos na Equacdo 2, para determinar a fracdo volumétrica
de sélidos na seccgdo radial (€sr). A determinacdo das cordas internas (Figura 2), C, do riser

decorrentes da varredura radial por transmissao gama [m], definidas por:
C=2(VRz—7r2),para—R<r <R (25)

no qual R e r sdo respectivamente, o raio interno e o intervalo de varredura radial no riser da
UPF [m].

Como ja foi dito, a tomografia da seccdo transversal do riser simulada no MCNPX
permite obter uma matriz de dados de intensidade relativa [1/1o] para as diferentes trajetdrias da
radiacdo, que sdo correspondentes ao tamanho das cordas internas do tubo calculadas pela
Equacdo 25. Portanto, ao contrario das medidas de gradiente de presséo que fornecem valores
médios, 0 escaneamento gama tem a vantagem de determinar, de forma direta, a fracdo
volumétrica de solidos em uma regido especifica do riser e, consequentemente, a fracdo
volumétrica média de sélidos presente em cada arquivo CFD. A partir disso, também é possivel
obter o perfil referente a este parametro fluidodindmico em diferentes seccdes radiais do riser
em funcéo da altura do mesmo.

Com os dados provenientes de &y e a aplicacdo de modificagdes na Equacdo de
DAVIDSON (2000), é possivel determinar a fragcdo volumétrica de gas, também chamada de

fracdo de vazios (€,,-), em sec¢des transversais do riser dada pela Equacao 26.

Egr =1—E (26)

onde €, é fracdo volumétrica de solidos na seccao radial do tubo-riser. Assim como é possivel
obter a fracdo média de sélidos das seccBes, também, pode-se determinar a fracdo média de
vazios para cada imagem CFD.

Portanto, a partir das informacdes apresentadas, é possivel criar figuras com perfil da
fracdo volumétrica de solidos e gas em funcdo do raio interno (r/R) ou da altura do riser para
os arquivos CFD1 a CFD10. Além disso, a fracdo volumétrica de sélidos radial determinada
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nas simulacbes MCNPX de CFD5 a CFD7 sdo comparadas com valores experimentais de
SANTOS (2013) e dados de simula¢des numéricas no Ansys Fluent de LIMA FILHO (2014).
E as determinadas na CFD8 a CFD10 séo relacionadas com as simulagdes no SolidWorks de
CLAUDINO et al. (2018) e experimentos de OLIVEIRA (2018). Todos os dados sdo referentes
a seccgdes radiais do tubo-riser da UPF instalada no Laboratorio de Ensaios ndo Destrutivos e
Fluidodindmica Dr. Cornelius Keller do DEN-UPFE.

3.8.5 Perfil Radial da Velocidade Slip

A velocidade de slip, vs, foi utilizada por DAVIDSON (2000) para estudar o padréo de
escoamento nicleo — anular em sistema de leito fluidizado circulante. E calculada pela Equacio
9, onde tem-se a diferenca entre ug e Us, que sdo, respectivamente, a velocidade da fase gasosa
e solida [m/s]. Conforme descrito na subseccao 3.8.4, o perfil radial da fracdo volumétrica de
solidos (€sr) e gas (£gr) é determinado por meio do tratamento dos dados MCNPX, com ambos
introduzidos nas Equacdes 7 e 10.

Além dos valores de €, para obtencéo de us (Equacéo 7), € preciso ter o conhecimento
da taxa de massa de sélidos no riser [kg/s] (fornecida na Tabela 3), da densidade da particula,
ps, [kg/m?], cujo valor é 1190 kg/m3 (LIMA FILHO, 2014) e, também, da area da secg¢do radial
do tubo-riser [mZ2]. Por se tratar de um cilindro circular reto, o valor de A, area do riser, pode

ser obtido pela seguinte expresséo:

A= m.r? (27)

onde r é o raio interno do riser [m] e = € pi, cujo valor aproximado é 3,14.

Desta forma, sdo construidos os perfis radiais da velocidade de sélidos para todas as
imagens CFD importadas para o codigo MCNPX.

Na Tabela 3, tm-se os valores de entrada do ar comprimido [L/min] para os trés grupos
de arquivos CFD. A obtencdo do valor da vazdo massica da fase gasosa, m,, [kg/s] (Equacdo
10), é feita através da conversdo da unidade L/min para kg/s (Tabela 3), realizada a partir do
conhecimento da densidade do ar comprimido (Tabela 4). Assim, o produto de L/min pela
densidade do ar, acrescentado de uma razdo de 60, permite obter os valores de 1, para os trés
grupos de imagens CFD, sendo 0,0266 kg/s da CFD1 a CFD4; 0,0100 kg/s da CFD5 a CFD7 e
0,0120 kg/s da CFD8 a CFD10. Portanto, com os valores do perfil da €4, 0 valor de A (Equacéo
27) e a densidade do géas [kg/m3], é possivel determinar o perfil radial da velocidade do gés para

todas as imagens importadas.
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Quando ambas as velocidades s&o introduzidas na Equacdo 9, obtém-se o perfil radial
da velocidade slip e uma avaliacdo quantitativa do padrdo de escoamento bifasico.

3.8.6 Densidade ou Concentracado de Sélidos ao Longo do Riser

Um outro pardmetro que também pode ser mensurado nas simulacdes, é a concentracdo
radial de solidos, Csr, dada em [kg/m?3], que é consequéncia do produto das medidas de fracéo

volumeétrica, €sr, pela densidade da particula [kg/m?], podendo ser calculada por:
Cor = Pp Esr (28)

em que pp ¢ a densidade do solido [kg/m?] e € € calculada pela Equagéo 2.

Desta maneira, € possivel obter a densidade de solidos nas sec¢es radiais do riser para
os dez arquivos CFD. E a partir da concentracdo média nestas sec¢@es determina-se o perfil da
concentragdo em funcéo da altura do tubo-riser.

A forma aqui utilizada para obter o perfil axial da concentracéo de solidos no riser é por
meio do produto dos valores médios das fracBes volumétricas de solidos transversais pelo o
valor de 1190 kg/m3, ou seja, o valor da densidade da particula (LIMA FILHO, 2014;
BERTONY et al., 2017).

3.9 RECONSTRUGAO DAS IMAGENS

A distribuicdo espacial de densidades no plano que € definido pelo 0 nimero de vistas
e trajetdrias utilizadas na simulacdo da tomografia, descrita no item 3.6, € o que possibilita a
reconstrucdo. Deste modo, os valores extraidos das simulac6es de transmissdo gama, referentes
ao riser vazio e com presenca de fluxo bifésico, sdo adicionados ao algoritmo de reconstrucéo
que utiliza a Técnica de Reconstrucdo Algébrica Multiplicativa (MART — Multiplicative
Algebraic Reconstruction Technique).

A partir de valores calculados, € possivel reconstruir imagens de perfis radiais do riser
com diferentes distribui¢6es de catalisador. As reconstrugdes algébricas séo feitas por meio da
utilizacdo do algoritmo MART, que é derivado do algoritmo de Reconstrugcdo Algébrica com
Correcdo Aditiva (ART — Algebraic Reconstruction Technique). O MART é aplicado,
principalmente quando se dispde de um ndmero limitado de dados (VERHOEVEN, 1993).

Segundo OLIVEIRA (2011), vérios estudos apontam o0 MART como mais rapido, mais
flexivel e de melhor acuréacia quando comparado ao ART. Além disso, como tratado no item
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2.4, este método ja vem sendo aprimorado ha certo tempo, inclusive, foi utilizado em trabalhos
recentes (GUEDES, 2016 e OLIVEIRA, 2017), apresentado resultados bastante satisfatorios.

3.9.1 Comparacdo de SeccBes Radiais do Riser Reconstruidas Com Imagens CFD

A partir das projecdes tomograficas das seccbes radiais do riser, representadas por
arquivos CFD importados, inseridos e simulados dentro do MCNPX (ver Tabela 3), é possivel
visualizar a distribuicédo radial de solidos e comparar com a imagem CFD correspondente.

De inicio, as imagens reconstruidas no MART, apresentavam as partes referentes a
distribuicdo de catalisador e parede do tubo com baixa resolucéo (baixa qualidade) causada, na
maioria das vezes, por ruidos, como pode ser visto na Figura 31. O principal motivo dos ruidos
esta ligado ao fato da versdo antiga do MART ter sido utilizada no Grupo de pesquisa para
reconstruir imagens estaticas de arranjos com namero limitado de componentes, conforme pode
ser visto nos estudos de GUEDES (2016) e OLIVEIRA (2017).

Figura 31 — Exemplo da reconstrucdo MART da distribuicdo de catalisador no interior do riser.

Fonte: Préprio autor.

Contudo, foi preciso realizar modificacdes no algoritmo MART para otimizar 0s
resultados de saidas das reconstrucdes de secgdes radiais e atender as necessidades do estudo
atual. Assim, foi usada uma distribuicdo em polindmios a base do método de Chebychev
(HEUERT e KHATCHATOURIAN, 2003). A introducdo deste método interferiu
significantemente na reducdo do tempo computacional necessario para geracao de arquivos
reconstruidos e, também, otimizou a qualidade dos mesmos, que permitiu uma visualiza¢do da
distribuicdo de solidos e gas, possibilitando uma melhor comparacéo entre as imagens CFD
com as reconstruidas no MART.

A qualidade das imagens reconstruidas foi analisada atraves do Erro Médio Quadratico
(RMSE), que é uma métrica equivalente a avaliagdo dos erros totais (GUEDES, 2016;
OLIVEIRA, 2017). Em muitos estudos encontra-se 0 uso desta métrica no célculo de erros.
MAAD e JOHANSEN (2008) como MOSOROQV et al. (2011) utilizam o RMSE para avaliar a

qualidade da imagem obtida num tomdgrafo.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados dessa dissertacdo sdo apresentados e discutidos nesta seccdo e se
encontram divididos em trés subdivisdes. A primeira trata de dados determinados através de
simulacbes da transmissé@o gama no MCNPX, onde se tem o coeficiente de atenuacado linear e
massico da particula e o perfil da intensidade gama para secc¢des radiais do riser; a segunda
aborda a obtencao de parametros fluidodindmicos nas seccdes radiais e axial do tubo, como a
fracdo volumétrica de solidos e géas, velocidade de slip e concentracédo axial de sélidos; a terceira
explana a analise qualitativa da distribuicdo radial de gas-solidos por meio das reconstrucdes

de imagens tomograficas no algoritmo MART otimizado.

41 DADOS DETERMINADOS ATRAVES DA SIMULACAO DA TRANSMISSAO
GAMA NO MCNPX

O procedimento de importagdo de arquivos CFD para MCNPX e varreduras
tomogréficas, vistos nos Itens 3.4 ao 3.7, possibilitou a obtencao de informacdes referentes a
tomografia por transmissdo gama para onze arquivos simulados. Além disso, por meio da
metodologia utilizada na Subsecc¢do 3.8.1 e 3.8.2, determinaram-se os coeficientes de atenua¢do
linear e massico para o catalisador de FCC em estado ativado. Assim, os resultados para
atenuacdo gama sdo apresentados na mesma ordem das trés primeiras subseccdes do item 3.8.

4.1.1 Coeficiente de Atenuacao Linear do Catalisador

Conforme a metodologia descrita na Subsecdo 3.8.1, foram determinados valores de
atenuacédo do feixe de radiacdo gama em funcéo das variacOes de espessura das camadas de
catalisador inseridas no recipiente de acrilico.

A relacéo de dependéncia linear entre os valores de atenuacgéo da radiacdo e a variacdo
da espessura das camadas de catalisador foi determinada pelo erro relativo médio das
simulagdes (Xmedio), cujo valor encontrado foi 0,0003 para as simulagdes com fonte de americio
(Am-241), ou seja, 99,97% de xmesdio €Star no intervalo de 1+3R. Ja as simula¢es com a fonte
de Césio (Cs-137), o erro relativo médio foi de 0,0001, sendo 99,99% de probabilidade de Xmedio
estar no intervalo de 1+3R. Portanto, segundo a Tabela 5, em ambos os casos foi demostrada
boa precisdo nos dados determinados pelas simula¢6es com todos os valores de R inferiores a
0,05.
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Ainda segundo o apresentado na Subseccdo 3.8.1, a lei de Beer-Lambert pode ser escrita
como uma funcéo linear, dessa forma, o modelo matematico escolhido para representar os
dados simulados foi 0 de Minimos Quadrados Linear (MQL), com finalidade de determinar os
parametros da equacdo da reta, onde o coeficiente angular by, representa o coeficiente de
atenuagao linear, p. Os valores de bi, que representam p obtidos com as simulagdes MCNPX,
foram comparados com os determinados em experimento de OLIVEIRA (2018), bem como em
calculos a partir do valor fornecido pelo banco de dados NIST XCOM (2019), sendo todos
obtidos pela irradiacdo do catalisador em estado ativado por fétons monoenergéticos com
energia de 0,06 MeV e 0,662 MeV, que corresponde as energias emitidas pelos radiois6topos
Americio-241 e Césio-137, sdo dados na Tabela 6 com as suas respectivas incertezas

expandidas.

Tabela 6 — Comparacao dos valores do coeficiente de atenuacéo linear, utilizando fonte de Am-
241 e Cs-137, para o catalisador ativado, associado as suas respectivas incertezas expandidas.
Coeficiente de Atenuacéo Linear (cm™)

Fonte

Radioativa Média das Simulagdes NIST Experimental
MCNPX XCOM  (OLIVEIRA, 2018)
Am-241 0,3115 + 0,0007 0,3129 0,3159 + 0,0092
Cs-137 0,0638 + 0,0009 0,0624 0,0706 + 0,0044

Fonte: Préprio autor.

Atraves de célculos analiticos, o erro relativo referente as medidas feitas com fonte de
Am-241, para o coeficiente de atenuacéo linear do catalisador de FCC, encontrado para o valor
simulado e o de referéncia do NIST é de 0,45%. O erro relativo entre a média simulada e a
média experimental é de 1,41%.

O erro relativo das medidas feitas com fonte de Cs-137, para o coeficiente de atenuacgéo
linear do catalisador, encontrado para o valor simulado e o de referéncia do NIST € 2,19%. Ja
para média simulada e a média experimental é de 3,76%.

A partir da comparacao entre os dados da Tabela 6, que foram mensurados em diferentes
plataformas de medidas e da analise de erro, nota-se que as simulacbes no MCNPX
demonstraram ter éxito na obtencdo do coeficiente de atenuacdo linear para o catalisador
utilizado no riser da UPF, pois existe um bom grau de exatid&o entres os valores estimados nas
simulagdes MCNPX com os dados extraidos do XCOM e reproduzidos em experimentos.

Na Figura 32 é mostrado o grafico de dispersdo dos dados simulados (linhas) e

experimentais (pontos) para o catalisador irradiado com fonte de Cs-137 e Am-241
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Figura 32 — Comparacao da atenuacdo do catalisador ativado utilizando fontes de Am-241 e Cs-
137.

3,6
3,4 £
3,2
3,0
2,8
2,6
2,4
2,2
2,0
1,8 -
1,6 -
1,4 -
1,2
1,0 -
0,8
0,6 -
0,4
0,2 +
0,0 :
0,0 2,0 4,0 6,0 8,0 10,0 12,0
Espessura, x (cm)

Fonte: Préprio autor.

Catalisador de FCC Ativado

e Experimental Fonte Am-241
—MCNPX Fonte Am-241

e Experimental Fonte Cs-137
—MCNPX Fonte Cs-137

Atenuagio, -ln(l/I;)

A qualidade do ajuste demonstrado na Figura 32, foi quantificada pelo coeficiente de
determinacdo. O valor de rz encontrado foi de 0,9999 e 0,9999, para o catalisador irradiado com
Am-241 e Cs-137, nesta ordem, indicando que a reta de regressdo encontrada é capaz de
explicar 99% dos dados.

No experimento realizado por OLIVEIRA (2018), os valores de r2 obtidos através da
irradiacdo do catalisador ativado por fontes de Am-241 e Cs-137, foram de 0,9999 e 0,9967,
respectivamente. Assim, a reta de regressao encontrada no experimento também foi capaz de
explicar 99% dos dados da populacdo. Ou seja, em ambos 0s casos o valor de r2 é muito proximo

da unidade, atestando o bom funcionamento do modelo proposto.

4.1.2 Coeficiente de Atenuacdo Massico do Catalisador

O coeficiente de atenuagdo massico (u/p) é obtido da divisdo do coeficiente de
atenuacdo linear pela densidade do material. Na Tabela 6 tem-se 0 p, entdo foi necesséario
recorrer a informacdes presentes na literatura para obter o valor de p do catalisador [g/cm?]. Por
ser um po (po6 de Geldart de classe A), a densidade utilizada para este material é a densidade de
empacotamento (bulk), esta foi encontrada no experimento realizado por OLIVEIRA (2018),
que consistiu em inserir as particulas no interior de um recipiente cilindrico de dimensdes
conhecidas e, a partir de célculos envolvendo a determinacdo do volume interno desse
recipiente, se chegou ao valor da densidade de bulk, sendo esta 0,8333 g/cm?. Desta forma,
através da razdo entre p pelo valor de bulk do catalisador, determinou-se o coeficiente de

atenuacdo massico [cm?#/g] para o catalisador irradiado nas simulagées com Am-241 e Cs-137.
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Na Tabela 7, tem-se a comparacdo dos p/p obtidos no banco de dados NIST através da
introducdo dos dados da Tabela 2, com experimento de OLIVEIRA (2018) e dados MCNPX.

Tabela 7 — Comparacao dos valores do coeficiente de atenuagdo massico, utilizando fonte de
Am-241 e Cs-137 para o catalisador FCC, associado as suas respectivas incertezas expandidas.
Coeficiente de Atenuacdo Massico (cm?/g)

Ralzl(i):z:fiva Média das Simulac¢des NIST Experimental
MCNPX XCOM (Oliveira, 2018)
Am-241 0,3738 + 0,0009 0,3770  0,3791 + 0,0047
Cs-137 0,0765 + 0,0011 0,0704 0,0847 + 0,0053

Fonte: Préprio autor.

O erro relativo, para o coeficiente de atenuacdo massico do catalisador em estado
ativado, encontrado para o valor simulado com fonte de Am-241 e o de referéncia no XCOM é
de 0,86%. O erro relativo entre a média das simulacdes e experimental é de 1,4% para 0 mesmo
radioisotopo. No caso dos valores do erro para os procedimentos envolvendo a fonte de Cs-
137, é de 7,97% para simulacdo e NIST XCOM. E entre simulacdo e experimento é de 3,79%.

A comparagéo entre os erros mostra uma diferenca praticamente insignificante entre os
valores obtidos por simulagdes, experimento e no XCOM. Desta forma, a metodologia utilizada
no codigo MCNPX pode ser utilizada na determinacdo de coeficientes de atenuacéo linear e
massico de catalisadores de FCC.

No entanto, os resultados da analise comparativa de erro para fonte de Cs-137, tanto
para 0 pquanto para 0 um, foram superiores aos obtidos para fonte de Am-241, que pode ser
explicavel devido a elevada energia do feixe oriundo da fonte de césio-137. Isto pode indicar
uma baixa seccdo de choque do catalisador para altas energias, ou seja, na maior parte das

irradiacOes, praticamente, ndo haviam interacfes entre os fotons e o pd Geldart de classe A.

4.1.3 Perfil da Atenuacdo Gama em Secc¢des Radiais do Riser

Conforme descrito na Subseccdo 3.5, introduziu-se no cédigo fatias radiais do riser da
UPF com ar e com diferentes distribui¢bes bifasicas, representadas por imagens CFDs
importadas dos softwares Ansys Fluent e SolidWorks. Isso possibilitou a determinagdo de
valores de intensidade relativa da radiagéo [I/lo] para Iy e Ir, sendo intensidade gama do riser
vazio e intensidade gama relativa do riser em condicdo de escoamento, respectivamente.
Através da tomografia gama MCNPX, foi determinado primeiro o valor de ly, que pode ser
visto no gréfico da Figura 33, representado pelo o perfil de intensidade da radiagdo relativa ao
passar pela seccdo do riser com gas em funcdo do raio normalizado do mesmo (r/R).
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Figura 33 — Perfil radial de intensidade gama relativa para o riser vazio com dados do MCNPX.
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O gréfico da Figura 33 foi obtido através da irradiagdo tomogréafica simulada no cédigo,

possui 209 pontos determinados pela mesma quantidade de trajetdrias do feixe emitido, que

corresponde ao tamanho aplicado no passo de 0,5 mm. Esses dados foram comparados com

dados experimentais, onde também foi utilizada a tomografia por transmissdao gama, porém

com resolucdo do corte de 1,0 mm. Entdo, para garantir uma boa comparacdo, foram

selecionados os pontos do grafico da Figura 33 correspondentes aos intervalos de varredura

obtidos no escaneamento experimental de OLIVEIRA (2018). Os perfis da intensidade gama

da seccdo radial do riser com ar, obtidos nas simulacGes e experimento sdo dados na Figura 34.

Figura 34 — Comparacéo entre dados experimentais e MCNPX para a tomografia gama do riser
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Nas Figuras 33 e 34, sdo vistas as atenuagc0es gama de trés regides bem definidas: regido

externa, da parede e interna. Na regido externa a atenuacdo gama € minima, pois ndo ocorreu a

interacdo do feixe gama com o objeto irradiado. Na regido da parede do tubo existe uma
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atenuacdo méaxima, que pode ser explicada pela modelo fisico da Corda abordado por BRITO
et al. (2013). Na regido interna, atenuacdo é maxima proxima a parede do tubo e conforme o
feixe segue para o centro geomeétrico do riser existe uma reducgéo gradual da atenuacdo. Como
visto na curva da intensidade presente no grafico da Figura 34, nota-se uma 6tima convergéncia
entre dados experimentais e simulados para regido interna do riser. Porém, na regido da parede
h& uma pequena discrepancia entre estas medidas, que pode ser explicada, segundo GUEDES
(2016), pelo efeito da borda. De acordo com GRASSLER e WIRTH (1999), isso decorre do
erro referente a distribui¢do de Poisson, uma vez que o nimero da contagem de fotons diminui
bruscamente na regido da parede, sendo as simulagées MCNPX mais sensiveis a tais mudancas.

Ap6s a validacdo dos dados determinados no codigo por dados experimentais de
OLIVEIRA (2018) para o tubo-riser vazio, onde determinou-se os valores de I, com exatidao,
foram analisados dados das importac¢Ges dos arquivos CFD pertencentes ao grupo de imagens
iniciada com CFD1 e terminada na CFD4, estas simulam as condi¢des operacionais descritas
na Tabela 3. Isto possibilitou, através da técnica abordada no primeiro paragrafo desta
subseccdo, a obtencdo do Ir, ou seja, o perfil radial da intensidade gama para as quatro
distribuicdes de ar-solidos em diferentes alturas do reator. Desta maneira, as informagdes de Ir
foram extraidas para cada uma das quatro seccdes radiais e, em seguida, tiveram seus valores
sobrepostos num Unico grafico junto do perfil de I,. A critério de comparagdo entre os diferentes
perfis, observa-se na Figura 35, I/lo (eixo vertical) para Riser_Ar e Riser com sélidos em fungéo
do deslocamento normalizado por r/R (eixo horizontal), tendo as alturas das fatias como fator
de variagdo, sendo CFD1 (0,77m), CFD2 (1,52m), CFD3 (3,52m) e CFD4 (5,52m).

Figura 35 — Perfil radial da intensidade da radia¢do gama nas condigdes com e sem fluxo de
catalisador para o riser com ar e arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e CFDA4.
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Na regido interna do riser com fluxo bifasico, vista no grafico da Figura 35, observa-se
uma maior atenuacdo do feixe gama na regido central das imagens (proximo ao centro
geométrico), onde a diferenciacao entre as curvas de atenuacéo é minima, porém, conforme o
feixe gama se distancia do centro das imagens, é possivel distinguir as diferentes atenuacées
sofridas pelos fotons na interacdo com os grids (pixels) de ar-sélidos presente nos arquivos,
voltando a ter diferenciacdo minima na regido proxima a parede do tubo, pois nesta parte a
densidade é constante. Isto ocorre devido as condi¢bes operacionais de escoamento
introduzidas por SOUZA NETTO et al. (2013) nas simulac@es do Ansys Fluent, onde a elevada
vazdo de gés e entrada de so6lidos produziu uma regido central com alta concentragéo de sélidos.

As simulagdes MCNPX dos arquivos Riser_Ar, CFD5 (0,65m), CFD6 (1,384m) e
CFD7 (3,424m), produziram também a figura do grafico com a comparacédo dos perfis radiais
da atenuacgdo gama para as diferentes alturas. Assim como no caso anterior, a intensidade gama
relativa é representada no eixo vertial e estd em fungdo do raio normalizado do tubo-riser
(Figura 36).

Figura 36 — Perfil radial da intensidade da radia¢cdo gama nas condigdes com e sem fluxo de
catalisador para o riser com ar e arquivos CFD5, CFD6 e CFD7.
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Ao contréario do que se viu no grafico da Figura 35, o acoplamento e simulacdo da
tomografia gama das trés imagens produziu curvas de atenuacdo bem diferenciadas, que pode
ser consequéncia das condicBes operacionais inseridas por LIMA FILHO (2014) nas
simula¢fes CFD do Ansys Fluent, onde a entrada dos sélidos de 0,0620 kg/s e a vazao do gas
de 500L/min criaram trés regides distintas, sendo elas: regido de maior atenua¢do com a curva

do perfil de intensidade gama relativa irregular para o CFD5, regido de atenuacdo moderada
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com a curva do perfil da interacdo da radiacdo pouco diferenciada para CFD6 e, para o0 arquivo
CFD7 é identificada uma regido de atenuacdo minima com perfil gama semelhante ao do riser
com ar, caracterizado pela uniformidade da transmissdo gama em ambos os lados da figura.
Portanto, conforme aumentava-se a altura de medicdo, mais fotons atingiam a superficie de
deteccdo. Porém, em todas as imagens, a atenuagdo proxima a parede do tubo teve uma
diferenciacdo minima, ou seja, caracterizando uma maior concentracdo de solidos nesta regido.

As informacgdes do escaneamento por transmissdo gama para 0s arquivos Riser A,
CFD8, CFD9 e CFD10, onde as imagens CFD representam, respectivamente, as alturas de
0,96m, 1,06 m e 1,16m, também foram extraidas. Essas imagens foram adquiridas através de
simulacdes CFD dentro do software SolidWorks (SW) em loop fechado no riser da UPFV.
Apesar das seccles radiais estarem separadas uma das outras por uma distancia de 0,1m,
observa-se uma sensivel diferenciacdo dos perfis da intensidade gama relativa para estas
secgOes, indicando uma variagdo minima na concentracdo de sélidos entre 0,96m e 1,16m
(Figura 37). Assim, define-se trés regifes, sendo a externa com atenua¢do minima da radiacéo,
a da parede apresenta atenuacdo maxima na regido da corda e regido interna que possui o perfil
gama relativo decrescente até o centro da secgdo. O mesmo comportamento foi apresentado na
tomografia experimental executada por OLIVEIRA (2018), porém no caso do experimento
manteve-se a altura de medicdo constante, alterando apenas os parametros de entrada. Portanto,
0 comportamento dos perfis de atenuacdo das trés imagens (CFD8 a CFD10) confere com o

perfil da experimentacdo, onde a entrada de ar foi de 600 L/min e abertura de valvula de 54%.

Figura 37 — Perfil radial da intensidade da radia¢do gama nas condigdes com e sem fluxo de
catalisador para o riser com ar e arquivos CFD8, CFD9 e CFD10.
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4.2 OBTENCAO DE PARAMETROS FLUIDODINAMICOS

Os procedimentos descritos nas Subseccdes 3.8.4 a 3.8.6, possibilitaram a obtencéo de
parametros fluidodindmicos em secc¢des radiais e axial do riser da UPF, como, por exemplo,

concentracdo de solidos e fragdo volumétrica de gas e solidos.

4.2.1 Fracgdo Volumétrica de Sélidos e Gas em Sec¢des Radiais do Riser

A introducdo na equacdo da fracdo volumétrica de solidos (Equacdo 2) de valores
referentes ao coeficiente de atenuacdo linear do catalisador obtido na simulagdo MCNPX com

fonte de Am-241, cujo valor € de 0,3115 cm™'; da densidade da particula (p,), vista na literatura

como sendo de 1,190 g/cms3; do valor da corda (C) para cada trajetdria do feixe no interior do
riser (Equacdo 25), mais os valores de lve Ir, que foram extraidos das informagdes obtidas nas
simulacdes da tomografia gama (Subseccdo 4.1.3), permitem a determinacao do perfil radial da
fracdo volumétricas de sélidos presente em cada fatia do riser para diferentes alturas.

Nas Figuras 38 e 39, se tem a comparacdo desse parametro fluidodindmico em funcéo
do raio adimensional do riser (r/R), onde a fracdo radial de sélidos foi determinada através das
informacdes extraidas da simulagdo da Tomografia Computadorizada Gama com Varredura de
1 Angulo (TCG — V1A), ou seja, procedimento idéntico ao experimental (Figura 38). Como
abordado no Item 3.3, para ampliar a capacidade de investigacdo, também, foi executada a
Tomografia Computadorizada Gama com Varredura de 12 Angulos (TCG — V12A) (Figura
39). Ambas varreduras foram para os arquivos CFD1 (0,77m), CFD2 (1,52m), CFD3 (3,52m)
e CFD4 (5,52m). E importante salientar que no eixo horizontal dos gréficos das Figuras 38 e
39, s6 é levada em consideracdo a regido interna do riser que corresponde a area das imagens
CFD estudadas.
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Figura 38 — Perfil radial da fracao volumétrica de catalisador, para os arquivos CFD1, CFD2,
CFD3 e CFD4, determinado através da TCG — V1A MCNPX.
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Figura 39 — Perfil radial da fracao volumétrica de catalisador, para 0s arquivos CFD1, CFD2,
CFD3 e CFD4, determinado através da TCG — V12A MCNPX.
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Observa-se, tanto na Figura 38 quanto na Figura 39, o perfil da distribuicdo radial da
fracdo volumétrica de sélidos ndo uniforme, evidenciando a formacéao de duas regides distintas
de catalisador: uma regido menos concentrada préxima as paredes do riser e uma mais
concentrada no centro do tubo-riser. Porém, o perfil obtido com TCG —V1A possui oscilacdes
ao logo das seccbGes examinadas, explicavel devido as areas com formacdo de clusters
(aglomerados de so6lidos) que sdo detectados com maior facilidade pela tomografia com unico

angulo de varredura, cuja sensibilidade é maior para pequenas alterac6es de densidade do meio.
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Devido a elevada velocidade do gas e entrada de sélidos no sistema, em ambas as figuras
ndo se observa formacéo de regifes com padréo de escoamento nucleo — anular ou diluidas em
alturas intermediarias ou no topo do riser. Isto pode indicar a auséncia de recirculacdo de
solidos ao longo das paredes do sistema. Contudo, o comportamento do perfil radial das curvas
da fragdo volumétrica de sélidos mensuradas a partir dos dados de saida do MCNPX conferem
com os perfis obtidos nas simulagfes do Ansys Fluent realizadas por SOUZA NETTO et al.
(2013), principalmente os perfis obtidos com os dados da TCG — V12A, ou seja, isso evidencia
uma alta precisdo na importacdo das imagens para o codigo.

Também foram determinadas as médias da fracdo volumétrica de solidos para as quatros
alturas (CFD1 & CFD4) vistas nas Figuras 38 e 39. Na Tabela 8, em ambos procedimentos de
investigacdo, é observada uma queda acentuada da fracdo média de solidos a partir da altura
1,52 m, mantendo-se praticamente constante até o topo do reator riser, também, nota-se uma
proximidade entre os valores médios nas duas tomografias para as quatros alturas, indicativo
que apesar das limitagcdes técnicas da TCG — V1A, estd consegue determinar este parametro
com Gtima acurécia.

A partir da andlise do modelo de escoamento bifasico de ZHU e WANG (2010),
concluiu-se que a queda brusca da fragdo volumétrica de sélidos observavel na Tabela 8, pode
significar a passagem do regime de transporte denso para o regime de aceleracdo e devido as
condicdes dos parametros operacionais de entrada aliadas as caracteristicas fisicas do riser,
como, comprimento e didmetro interno, ndo houve tempo suficiente para mudanga do regime

de aceleracdo para o de transporte diluido.

Tabela 8 — Médias da fracdo volumétrica de sélidos, para as imagens referentes as alturas do
riser de 0,77m; 1,52m; 3,52m e 5,52m, determinadas na TCG — V1A e TCG —-V12A MCNPX.

Procedimento Simulado Arquivo Altura (m) Emedia

CFD1 0,77 0,062985

A CFD2 1,52 0,059116

TCG-VIA CFD3 3,52 0,058719
CFD4 5,52 0,057586

CFD1 0,77 0,060382

TCG - VI2A CFD2 1,52 0,056838
CFD3 3,52 0,056633

CFD4 5,52 0,056540

Fonte: Proprio autor.
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A introducdo das informacdes presentes nas Figuras 38 e 39 na Equagédo 26,
possibilitaram obter a comparacao, através da sobreposicao de resultados, da fragdo volumétrica
de gas para as imagens CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4. Como era de se esperar, o perfil radial
das curvas da fracdo de vazios em funcdo de r/R é o inverso do apresentado para fracéo
volumetrica de sélidos (Figuras 40 e 41). A principal importancia na determinagéo de dados da
fase gasosa esta no fato de permitirem obter a velocidade desta fase e assim determinar a
velocidade de slip do ar e catalisador, que contribui para estudar o problema da recirculacao
presente no riser da UPF e em risers industriais (LIMA FILHO, 2014; MOURA, 2015;
OLIVEIRA 2018).

Figura 40 — Perfil radial da fracéo volumétrica de gas, para os arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e
CFD4, determinado através da TCG — V1A MCNPX.
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Figura 41 — Perfil radial da fracédo volumétrica de gas, para os arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e
CFD4, determinado através da TCG — V12A MCNPX.
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O perfil da fragdo volumétrica de sélidos para os arquivos CFD5 (0,65m), CFD6
(1,384m) e CFD7 (3,424m), também foi determinado nas simulacbes MCNPX. Estas imagens
possuem a vantagem de terem seus dados extraidos do Ansys Fluent para comparacdo com
dados experimentais de SANTOS (2013). E como demonstrado por LIMA FILHO (2014),
foram validadas por medidas experimentais feitas no riser da UPF.

Os graficos das Figuras 42, 43 e 44, apresentam os perfis radiais de fracbes volumétricas
de solidos em diferentes alturas do riser com parametros de entrada constante em todos os trés
casos. Nestas ha comparacdo entres os perfis determinados nas simulacdes no Ansys Fluent
(LIMA FILHO, 2014), nos experimentos da tomografia por transmissdo gama com varredura
de Ginico angulo (SANTOS, 2013) e nas simulagdes da TCG — V1A (escaneamento idéntico ao
feito por SANTOS, 2013) e da TCG — V12A no MCNPX.

Figura 42 — Comparacgao de informagdes das tomografias MCNPX com dados do Ansys Fluent e
experimentais para o perfil radial da fracdo volumétrica de solidos do arquivo CFD5.
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Figura 43 — Comparacao de informagdes das tomografias MCNPX com dados do Ansys Fluent e
experimentais para o perfil radial da fracao volumétrica de sélidos do arquivo CFD6.
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Figura 44 — Comparacéo de informacGes das tomografias MCNPX com dados do Ansys Fluent e
experimentais para o perfil radial da fracdo volumétrica de sélidos do arquivo CFD?7.
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Nos perfis da fragdo volumétrica de solidos apresentados nos graficos das trés figuras,
observa-se maior concentracdo de catalisador nas proximidades da parede e na seccao proxima
a base do riser (0,65m), que diminui conforme aumentava-se a altura de execu¢do das medidas.
Desta forma, por meio da modelagem matematica dos dados de saida do cddigo para TCG —
V1A e TCG — V12A, foi possivel identificar trés regies distintas no riser com gradientes de
concentracdo. A base (CFD5) ¢ a regido mais densa, caracterizada por ter grandes intensidades
turbulentas e concentracdo assimétrica provocada pela regido de entrada de sélidos. Isto explica
as oscilacdes do perfil obtido no escaneamento gama com auséncia de giro de fonte-colimador-

detector no MCNPX, principalmente na regido oposta a saida de solidos.



89

Na regido de escoamento plenamente desenvolvido (CFD6), tem-se uma regido menos
densa e aproximadamente simétrica, que refletiu numa curva radial da fracdo de solidos
constante na maior parte da sec¢do, tanto na tomografia gama MCNPX sem giros quanto na
com doze giros. Préximo ao topo do riser (CFD7) a concentracdo de solidos é muito menor,
com pequeno acumulo nas proximidades da parede, que pode ser causado por um fluxo de
menor intensidade no sentido descendente axial, ou seja, um possivel indicativo de baixa
recirculacdo de so6lidos. E também neste ponto onde existe maior conformidade entre os dados
de SANTOS (2013) e LIMA FILHO (2014) com os dados das simulacdes MCNPX, pois por
se tratar da regido diluida, torna mais dificil o surgimento de clusters de solidos. Portanto, nessa
regido do tubo-riser observa-se a curva do perfil radial de sélidos mais estdvel com pouca
variacao no decorrer da sec¢éo radial.

O fendmeno da recirculagdo foi abordado na dissertacdo de OLIVEIRA (2018),
atualmente vem sendo estudado por CLAUDINO et al. (2018) através da otimizacdo de
simulacbes na UPFV, por VIANA et al. (2019) com medidas experimentais e, é bastante
avaliado por grupos de pesquisa em todo mundo.

Apesar das aferi¢bes do perfil da fragdo volumétrica de catalisador terem sido realizadas
em trés diferentes plataformas de medidas, os dados obtidos nas simulagdes MCNPX conferem
com os determinados no Ansys Fluent e experimento, devido aos valores presentes no eixo
vertical das Figuras 42, 43 e 44 estarem numa escala muito abaixo de um, ou seja, as variacoes
dos perfis estdo dentro do limite aceitdvel para validagdo das simula¢bes do codigo com
medidas experimentais.

Nos graficos das Figuras 45 e 46, tem-se, respectivamente, a comparagdo por TCG —
V1A e TCG - V12A MCNPX entre os perfis radiais da fracdo volumétrica de sélidos dos
arquivos CFD5 (0,65m), CFD6 (1,384) e CFD7 (3,424m) que foram validados na comparacao
presente nas Figuras 42, 43 e 44. Os regimes de escoamento apresentados por ZHU e WANG
(2010) se destacaram, sendo, o regime de transporte denso (CFD5) com a formacéo de regides
nacleo — anular e alta taxa de recirculacdo de solidos; regime de aceleracdo (CFD6) e regime
de transporte diluido (CFD7), que em compara¢do com as demais apresenta a menor fracdo
volumeétrica de solidos e, consequentemente menor taxa de recirculacéo.

Na Tabela 9 tem-se a comparacéo entre os valores da fragdo médias de solidos para as
trés alturas, que sdo referentes, respectivamente, aos procedimentos adotados nas Figuras 45 e
46. Observa-se uma pequena discrepancia entre os valores médios da fracdo de sélidos para o
arquivo CFD5, podendo ser explicavel devido a sensibilidade da TCG — V1A para regi&o densa.

No entanto, nos demais fatias radiais, os valores médios para fracdo volumetrica conferem.
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Figura 45 — Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para os arquivos CFD5, CFD6 e
CFD7, determinado através da TCG — V1A MCNPX.
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Figura 46 — Perfil radial da fracdo volumeétrica de catalisador, para os arquivos CFD5, CFD6 e
CFD?7, determinado através da TCG — V12A MCNPX.
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Tabela 9 — Médias da fracao volumétrica de sélidos, para as imagens referentes as alturas do
riser de 0,650m; 1,384m e 3,424m, determinadas na TCG — V1A e TCG -V12A MCNPX.

Procedimento Simulado Arquivo Altura (m) Emedia
CFD5 0,650 0,030801
TCG - V1A CFD6 1,384 0,013823
CFD7 3,424 0,004576
CFD5 0,650 0,038314
TCG - V12A CFD6 1,384 0,012876
CFD7 3,424 0,004751

Fonte: Proprio autor.
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As simulacgdes tomogréaficas MCNPX, também possibilitaram determinar e comparar,
assim como ocorreu com as informacdes presentes nos graficos das Figuras 38 e 39, os perfis
radiais da fracdo volumétrica de gas referente aos arquivos CFD5, CFD6 e CFD7 com dados
da TCG —V1A (Figura 47) e TCG — V12A (Figura 48).

Figura 47 — Perfil radial da fracao volumétrica de gés, para os arquivos CFD5, CFD6 e CFD7,
determinado através da TCG — V1A MCNPX.
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Figura 48 — Perfil radial da fracao volumétrica de gés, para os arquivos CFD5, CFD6 e CFD7,
determinado através da TCG — V12A MCNPX.
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Fracao Volumétrica de Gas

A comparacdo entre os perfis radiais da fracdo volumétrica de sélidos para os arquivos
CFD8, CFD9 e CFD10, extraidos das simulagfes no software SolidWorks (CLAUDINO e
colaboradores, 2018), pode ser vista na Figura 49 (TCG — V1A MCNPX) e na Figura 50 (TCG

—V12A MCNPX), onde nota-se a variacdo desse parametro no decorrer da secgéo transversal.
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Figura 49 — Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para os arquivos CFD8, CFD9 e
CFD10, determinado através da TCG — V1A MCNPX.
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Figura 50 — Perfil radial da fracdo volumétrica de catalisador, para os arquivos CFD8, CFD9 e
CFD10, determinado através da TCG — V12A MCNPX.
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Em ambas as figuras, a presenca de catalisador € méxima na altura 0,96m, com perfis
radiais pouco diferenciados para TCG —V1A. Além disso, nos dois escaneamentos a fracio
decresce, conforme aumenta-se altura das medidas, até o valor minimo encontrado na altura
1,16m. Devido aos parametros operacionais de entrada que geraram as imagens, observa-se por
meio da andlise de resultados das simulagdes no codigo, a identificagdo da regido de
escoamento nucleo — anular com simetria nos perfis transversais, sendo bem destacada para
TCG — V12A. Isto caracteriza o padrdo de escoamento denso, pois como indicado nos graficos

das Figuras 49 e 50, a quantidade de s6lidos é maior nas regides proximas a parede do riser.
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Assim como demonstrado nas Tabelas 8 e 9, também foram determinadas as médias das
fracdes volumétrica de solidos das trés fatias radiais de CLAUDINO et al. (2018), onde
utilizou-se dois métodos distintos de varreduras tomograficas MCNPX para obtencédo de tal
parametro. A comparacdo das médias determinadas com a simulacdes das TCG-V1A e TCG —
V12A ¢ apresentada na Tabela 10, onde comprova-se as informagdes de trabalhos tedricos e
experimentais presentes na literatura (DAVIDSON, 2000; BRITO, 2014; MOURA, 2015;
OLIVEIRA, 2018), que associam o decréscimo na quantidade de catalisador com aumento da
altura da fatia avaliada.

No entanto, observa-se uma variacao suave nas médias da fracdo volumétrica das trés
seccOes para a tomografia gama sem giro de fonte-colimador-detector, quando comparada ao
comportamento expresso pela TCG —V12A, esta Gltima gera uma varia¢do mais perceptivel no
decorrer das alturas. A diferenga nas variagdes pode ser causada pelo fato da tomografia gama
com varredura de doze angulos produzir dados mais refinados quando comparada a outra

técnica de aquisicdo e, também, a curta distancia entre as seccoes.

Tabela 10 — Médias da fracdo volumétrica de sélidos, para as imagens referentes as alturas do
riser de 0,96m; 1,06m e 1,16m, determinadas na TCG — V1A e TCG -V12A MCNPX.

Procedimento Simulado Arquivo Altura (m) Emédia
CFD8 0,96 0,005120
TCG V1A CFD9 1,06 0,005082
CFD10 1,16 0,004952
CFD8 0,96 0,008471
TCG -V12A CFD9 1,06 0,007977
CFD10 1,16 0,007388

Fonte: Proprio autor.

Conforme abordado na Subsecc¢éo 3.4.1, entre os trés arquivos extraidos do trabalho de
CLAUDINO et al. (2018), o arquivo CFD9 tem a importancia de possibilitar a comparagéo de
dados determinados nas simulag¢des no SolidWorks e MCNPX com dados experimentais, sendo
estes Gltimos obtidos com o tomdgrafo por transmissdo gama de primeira geracdo que se
encontra na primeira mesa do riser (Figura 1), pois a altura da sec¢do da CFD9 (1,06m)
converge com altura de saida do feixe de radiacdo do aparelho. A Figura 51 apresenta a
comparacéo entre os perfis radiais da fragdo volumétrica de solidos obtidos por CLAUDINO e
colaboradores (2018), no MCNPX pela TCG — V1A (procedimento similar ao realizado em
experimento) e TCG —V12A (ampliag&o da investigaco) e o perfil experimental de OLIVEIRA
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(2018), que introduziu no riser da UPF uma vazdo de ar com 600L/min e abertura da valvula
de controle (VPC) com 54%.

Como a tomografia experimental tem a limitagdo de possuir a resolugdo maxima de 1,0
mm, para comparac¢do selecionou-se o intervalo de dados das tomografias no MCNPX com
mesmo tamanho do passo do tomografo experimental. No caso do SolidWorks foram
selecionados intervalos de dados com 3,0 mm (eixo horizontal), pois o perfil radial obtido nesse

software tem variacdo insignificante no decorrer da sec¢édo transversal.

Figura 51 — Comparacao entre as informagdes obtidas no MCNPX com dados do SolidWorks e
experimental para o perfil radial da fracédo volumétrica de sélidos referente ao arquivo CFD9.
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Levando em consideracdo a amplitude dos valores da fracdo volumétrica de solidos
presente no eixo vertical do grafico da Figura 51, a analise das curvas dos perfis transversais,
que foram determinados nas tomografias no codigo MCNPX, mostra conformidade com as
informacdes obtidas nas simulagGes numéricas CFD e por experimento, principalmente, para o
perfil extraidos da TCG — V12A, onde a curva radial proxima a parede do riser possui
comportamento muito préximo da curva experimental. No caso da TCG — V1A, os valores
convergem no centro do riser (regido com menor concentracdo de catalisador) e se distanciam
um pouco nas proximidades com a parede, que pode ser explicavel devido a influéncia da
parede do tubo ser mais notavel nas simulagdes MCNPX, conforme visto no perfil radial de
atenuacdo gama relativa de GUEDES (2016) e OLIVEIRA (2017).

Por ter uma distribuicdo assimétrica de solidos presente na coordenada cartesiana
horizontal, a porgdo direita da imagem CFD9 tem uma maior fracdo de catalisador, que é
identificada com maior precisdo nos dados TCG —V12A MCNPX (Figura 51). Assim, o
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comportamento da curva com seus pontos de medidas para o arquivo CFD9 foi validado por
experimento de OLIVEIRA (2018), provando uma 6tima qualidade nas importagdes e éxito nas
simulacdes tomograficas MCNPX.

O parametro fluidodinamico determinado e apresentado nas Figuras 49 e 50 contribuiu
para obtencédo dos perfis radiais da fragdo volumétrica de vazios para as alturas 0,96m, 1,06m
e 1,16, que corresponde aos arquivos CFD listados na Tabela 10, com a TCG — V1A e TCG —
V12A MCNPX, estes podem ser vistos nos graficos das Figuras 52 e 53, respectivamente.
Assim como ocorreu com os graficos das demais figuras, a comparacdo do comportamento da
curva para os perfis transversais de gas tem caracteristicas inversas das apresentadas nas Figuras

49 e 50, onde tinham sido determinados os perfis radiais da fragdo volumétrica do catalisador.

Figura 52 — Perfil radial da fracdo volumétrica de gas, para os arquivos CFD8, CFD9 e CFD10,
determinado através da TCG — V1A MCNPX.
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Figura 53 — Perfil radial da fracdo volumétrica de gas, para os arquivos CFD8, CFD9 e CFD10,
determinado através da TCG — V12A MCNPX.
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4.2.2 Perfil Radial da Velocidade Slip

De acordo com o que foi abordado na Subseccédo 3.8.5, o perfil radial da velocidade de
slip é determinado por meio da diferenca entre a velocidade da fase gasosa (Equacdo 10) e a
velocidade da fase solida (Equagdo 7) [m/s]. Desta maneira, com a introdugdo dos perfis das
fracdes volumétrica de sélidos presentes nas Figuras 39, 46 e 50, obtém-se os perfis da
velocidade de solidos para as imagens de SOUZA NETTO et al. (2013), LIMA FILHO (2014)
e CLAUDINO et al. (2018), conforme pode ser visto nos graficos das Figuras 54, 55 e 56.

Os perfis da velocidade de solidos vistos no grafico da Figura 54 apresentam-se
praticamente constantes na regido central das imagens e ndo variam muito de seccdo para
seccao. No entanto, a porcéao esquerda proxima a parede do tubo, apresenta os perfis com uma
acentuada velocidade quando comparada as demais areas, com destaque para altura de 5,52 m.
Esta oscilacdo brusca na velocidade pode ser causada pela vazdo de gas no sistema, elevada
quantidade sélidos no centro e pela localizacdo da seccao no riser (CFD4). Para as Figuras 55
e 56, o comportamento do perfil radial de velocidade de sélidos esta dentro do modelo
fluidodinamico de fluxo bifasico ndcleo — anular proposto por WANG et al. 2003, ou seja,
conforme aumenta-se a altura, maior seré a velocidade de sélidos, pois estes ja tém atingido o

regime de aceleracédo ou diluido.

Figura 54 — Perfil radial da velocidade da fase sélida, para os arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e
CFD4, determinado com os dados da fracdo volumétrica de sélidos extraida da TCG — V12A
MCNPX.
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Figura 55 — Perfil radial da velocidade da fase sélida, para os arquivos CFD5, CFD6 e CFD7,
determinado com os dados da fragio volumétrica de sélidos extraida da TCG — V12A MCNPX.
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Figura 56 — Perfil radial da velocidade da fase sélida, para os arquivos CFD8, CFD9 e CFD10,
determinado com os dados da frac&o volumétrica de sélidos extraida da TCG — V12A MCNPX.
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A velocidade da fase gasosa € determinada a partir da introducao dos perfis da fracdo
volumétrica de géas das sec¢Oes transversais do riser na Equacéao 10, ou seja, os perfis presentes
nos graficos das Figuras 41, 48 e 53 permitem determinar este parametro para 0s arquivos CFD1
a CFD4, CFD5 a CFD7 e CFD8 a CFD10, que pode ser observado, respectivamente, nos
graficos das Figuras 57, 58 e 59. O perfil visto na Figura 57 apresenta uma area central, quando
comparada as areas préximas a parede, com maior velocidade do ar e, também, nota-se que o0
gés perde velocidade conforme ascende no riser, com menor velocidade na regido do topo
(CFD4) e velocidade méxima na regido central da altura 0,77m (CFD1). Alem disso, as curvas

ndo sdo bem diferenciadas e tém valores muito préximos para as quatros alturas medidas. Na
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Figura 58 ocorre o contrario do observavel no grafico da Figura 57, os perfis transversais sao
bem diferenciados, a velocidade da fase gasosa € maior préxima a parede do tubo-riser e menor
nas areas centrais das trés seccfes examinadas, porem, o fenbmeno de decréscimo com o
aumento da altura também é notado. As sec¢des radiais com os perfis de velocidade radial do
gas no grafico da Figura 59, possuem como diferencial a grande proximidade entre as medidas
e a divergéncia entre os perfis € minima, ou seja, confere com o modelo de escoamento gas-
solidos para estas alturas. No entanto, neste Ultimo € observavel a simetria entre os lados dos

perfis com velocidade méxima nas bordas e minima no centro do tubo.

Figura 57 — Perfil radial da velocidade da fase gasosa, para os arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e
CFD4, determinado com os dados da frag&o volumétrica de s6lidos extraida da TCG — V12A
MCNPX.
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Figura 58 — Perfil radial da velocidade da fase gasosa, para os arquivos CFD5, CFD6 e CFD7,
determinado com os dados da fragio volumétrica de sélidos extraida da TCG — V12A MCNPX.
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Figura 59 — Perfil radial da velocidade da fase gasosa, para os arquivos CFD8, CFD9 e CFD10,
determinado com os dados da fragio volumétrica de sélidos extraida da TCG — V12A MCNPX.
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Os perfis da velocidade de gas e sélidos das Figuras 54 e 57, Figuras 55 e 58, Figuras

56 e 59, permitem avaliar a velocidade slip para todas as sec¢Oes radiais do riser. Portanto,
através da sobreposicao das curvas dos graficos em funcgéo do raio interno normalizado do riser,
as velocidades de escorregamento para os arquivos CFD1 a CFD4 (Figura 60), CFD5 a CFD7
(Figura 61) e CFD8 a CFD10 (Figura 62) sdo dadas. Os quatros perfis presentes no grafico da
Figura 60 possuem velocidade positiva para toda a regido central (plano cartesiano x= -0,7 a
0,8) e velocidade negativa para as regides proximas a parede do tubo (plano x=-0,7a-1¢e¢ 0,8 a
1), indicativo da existéncia e auséncia de recirculacdo sélidos, respectivamente. Nestes casos,
as curvas slip para as imagens de SOUZA NETTO et al., (2013) mostram o0 comportamento
diferente do esperado (DAVIDSON, 2000; ZHU e WANG, 2010). A Figura 61 apresenta perfis
radiais de velocidade sélidos quantitativamente bem diversificados, sendo todo positivo para
CFD?5, positivo com poucos pontos negativos para CFD6 e praticamente negativo para CFD7,
ou seja, na altura 0,65m (regido densa) existe uma elevada taxa de recirculagdo de solidos,
principalmente na regido esquerda proxima da parede (plano x=-0,76), que decresce na altura
1,384m (regido de aceleracdo) e desaparece, quase que totalmente, a partir da altura 3,424m
(regido diluida) que possui perfil com alguns pontos positivos proximos da parede (baixissima
taxa de recirculacdo de solidos). J& os perfis das sec¢des de CLAUDINO et al., (2018) tém o
comportamento oposto do apresentado na Figura 60, com valores slip negativos no centro das
imagens (plano x=-0,7 a 0,8) e positivo conforme converge para parede (plano x=-0,7a-1¢0,8
a 1) com pico maximo na regido de interface. Portanto, as informacdes apresentadas nas Figuras

61 e 62 seguem os modelos tedrico presentes na literatura para este tipo de escoamento.
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Figura 60 — Perfil radial da velocidade de slip para os arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e CFDA4.
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Figura 61 — Perfil radial da velocidade de slip para os arquivos CFD5, CFD6 e CFD7.
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Figura 62 — Perfil radial da velocidade de slip para os arquivos CFD8, CFD9 e CFD10.
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4.2.3 Densidade ou Concentracao de Solidos ao Longo do Riser

A avaliacdo da fracdo volumétrica de sélidos dos arquivos CFD listados na Tabela 3,
possibilitou determinar a concentracéo de solidos [kg/m?3] nas secc@es radiais. Desta maneira, a
introducdo dos valores dos perfis radiais da fracdo de solidos das imagens tomografadas CFD1
a CFD10 na Equacdo 25, possibilita a avaliacdo deste parametro fluidodindmico no riser da
UPF.

Conforme foi dito na subseccdo 3.8.6, os perfis radiais da concentracao de sélidos sdo
obtidos por calculos do produto presente na Equacao 25. Estes perfis demonstram o0 mesmo
comportamento dos perfis transversais da fracdo volumétrica de sélidos presentes nas imagens
CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4 (Figuras 38 e 39); CFD5, CFD6 e CFD7 (Figuras 45 e 46) e
CFD8, CFD9 e CFD10 (Figuras 49 e 50). Porém, o diferencial esta na unidade do eixo vertical
dos gréaficos [kg/m3]. Como exemplo, o grafico da Figura 63 traz a comparagdo, por meio da
sobreposicdo de dados MCNPX, do perfil da curva de concentracdo radial para os arquivos
CFD1 (0,77m), CFD2 (1,52m), CFD3 (3,52m) e CFD4 (5,52m) em funcdo do raio interno
normalizado do riser (r/R). Ja era de se esperar que a curva do perfil radial da densidade de
catalisador para estes arquivos possuisse caracteristicas idénticas as observadas no gréafico da
Figura 39, pois como abordado anteriormente, ambos foram desenvolvidos com dados da TCG
~V12A MCNPX.

Figura 63 - Perfil radial da concentracédo de sélidos, para os arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e
CFD4, determinado com os dados da frac&o volumétrica de sélidos extraida da TCG — V12A
MCNPX.
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Desta maneira, a ideia de se avaliar a densidade de sélidos ao longo do tubo-riser,
fornece o perfil axial que é utilizado para estudar padrbes de escoamento (ZHU e WANG,
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2010). A densidade da particula e os dados fornecidos nas Tabelas 8, 9 e 10, sdo utilizados para
determinar as médias de concentracdo nas fatiais transversais e, a partir dessa informacéo, sdo
obtidos os perfis de sélidos ao longo do riser com os dados da TCG —V1A e TCG — V12A
MCNPX para os trés grupos de imagens (SOUZA NETTO et al. 2013; LIMA FILHO, 2014 e
CLAUDINO, 2018).

No gréfico da Figura 64, os perfis axiais determinados com os dados da TCG —V1A e
TCG — V12A, mostram um grande decréscimo na densidade de s6lidos na transicdo da altura
0,77m para 1,52m, se estabilizando entre 1,52m e o topo do riser (TCG — V12A): decrescendo
suavemente na transi¢do da altura 1,52m para 3,52m e com uma queda bem perceptivel a partir
de 3,52m (TCG — V1A). Porém, a diferenca méaxima da densidade de solidos para os perfis s3o
cerca de 3 kg/m3, garantido uma boa eficiéncia das técnicas para obtencao deste tipo de perfil.
A analise também revela que a elevada entrada de ar e solidos no sistema impossibilita
formacdo de um padrdo escoamento diluido com pequena concentracdo de particulas na parede
do reator, caracterizando uma baixa taxa de recirculagdo de solidos.

Nos perfis da Figura 65, tem-se um decréscimo notavel a partir da primeira altura,
caracterizando, conforme discutido anteriormente (Subseccédo 4.2.1), trés areas distintas: densa,
de aceleracdo e diluida. Tal padréo, também é observado na experimentacdo de OLIVEIRA
(2018), onde foram utilizadas medidas de gradiente de pressao para obter o perfil de sélidos ao
longo do riser. Tanto as medidas com TCG — V1A quanto as medidas com TCG — V12A,
produziram perfis com valores e comportamento bem proximos para regido de aceleracdo
(CFD6) e praticamente idénticos para regido diluida (2,50m). No entanto, apesar de mostrarem
0 acentuado decréscimo na regido densa, é nesta area do riser onde se tem a maior distancia
dos valores da concentracdo das particulas, sendo de aproximadamente 10 kg/m? na CFD5.

JanaFigura 66, por serem trabalhadas trés alturas muito proximas, nota-se uma variagao
muito baixa para valores da densidade de s6lidos entre 0,96m & 1,16m (TCG — V12A) e um
acentuado decréscimo com o perfil determinado com a TCG —V1A. Porém, é na CFD8 onde
observa-se maior diferenca entre a densidade de catalisador, sendo de 4 kg/m3. Em ambos 0s
casos, a ténue oscilagdo dos perfis mostra que os dados da seccdo axial, obtidos atraves da
média de valores das fatias radiais, foram extraidos da mesma regido do tubo-riser, ou seja,
mesmo na possibilidade de ndo haver acesso as informacdes de alturas das seccgdes, 0 grau de
sensibilidade observado nas simulagdes tomograficas no MCNPX permite indicar que sdo de
alturas muito proximas com padréo escoamento denso e no estado estacionario do sistema, onde

ndo existe grande variacao no fluxo bifasico
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Figura 64 — Comparacao entre os perfis axiais de concentracdo de soélidos, para os arquivos
CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4, obtidos com dados da TCG - V1A e TCG - V12A MCNPX.
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Figura 65 — Comparacao entre os perfis axiais de concentracdo de solidos, para os arquivos
CFD5, CFD6 e CFD7, obtidos com dados da TCG — V1A e TCG - V12A MCNPX.
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Figura 66 — Comparacao entre os perfis axiais de concentracdo de solidos, para os arquivos
CFD8, CFD9 e CFD10, obtidos com dados da TCG — V1A e TCG - V12A MCNPX.
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4.3 RECONSTRUCAO DAS IMAGENS

Conforme o abordado na Subseccdo 3.9.1, efetuou-se reconstrucdes com algoritmo
MART das sec¢Oes radiais referente aos dados de saida da tomografia simulada no cédigo
MCNPX para o riser vazio, arquivos CFD1, CFD2, CFD3, CFD4, CFD5, CFD6, CFD7, CFDS,
CFD9 e CFD10. As 11 matrizes de dados, uma para cada arquivo, com as intensidades gama
relativa foram criadas a partir do escaneamento do riser com 13 vistas, tendo cada giro 212
trajetdrias que correspondem ao tamanho do passo (resolucédo espacial) de 0,5 mm, garantindo
que o feixe gama simulado passe sempre por todos os pixels (grids) das imagens importadas.
Como explanado na Subseccdo 3.6.2, estes parametros estdo ligados, também, a fatores
qualitativos (6ptico) das imagens reconstruidas, ou seja, tém por objetivo estabelecer outra
perspectiva da distribuicdo bifasica gas-solido e, ao fim, garantir uma comparacdo visual da
distribuicdo bifasica presente na imagem CFD acoplada ao codigo com a CFD reconstruida.

Na Figura 67 € vista, por meio do vised.exe MCNPX, a secc¢éo radial do riser com ar
(esquerda), a reconstrucdao tomografica MART da mesma seccdo (centro) e com cores
invertidas (direita). O Erro Médio Quadratico (RMSE) para esta imagem foi de 4,49%.

Figura 67 — Reconstrucéo de seccdo radial do riser vazio obtida com dados da simulagéo.
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do riser com distribuicdo bifasica para os arquivos CFD1, CFD2, CFD3 e CFD4 e, apresentam
0 RMSE de 4,06%, 4,15%, 4,16% e 4,00%, respectivamente. A esquerda das figuras, observa-
se a imagem com diferentes distribuicdes de ar-catalisador em tons de cores da escala CFD, no
centro é apresentada a imagem reconstruida, correspondente ao arquivo CFD no qual se
originou (imagem importada). Na finalidade de trazer uma outra perspectiva visual, & direita
observa-se a reconstrucdo MART da mesma imagem com cores invertidas. Todas as quatro
reconstrucdes destacam uma elevada densidade de sélidos na porcao central das mesmas, sendo

minima na regido correspondente ao tom de cor azul presente nos arquivos CFD.
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Figura 68 — Reconstrucéo de seccao radial do riser em condicéo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD1.
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Figura 69 — Reconstrucéo de seccao radial do riser em condicéo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD2.
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Figura 70 — Reconstrucdo de seccdo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD3.

0 100 150

Fonte: Préprio autor.

Figura 71 — Reconstrucéo de seccdo radial do riser em condicéo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFDA4.
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As reconstrugfes das imagens CFD5, CFD6 e CFD7 seguiram a mesma légica da
apresentada anteriormente, ou seja, a direita das figuras corresponde ao arquivo CFD
importado, o centro a imagem reconstruida e a esquerda com cores negativas. O RMSE da
reconstrucdo presente na Figura 72 é 4,72%, na Figura 73 é 4,28% e na Figura 74 é 4,79%.
Nestas figuras, nas reconstrugdes nota-se um leve deslocamento das regides mais densas em
relacdo ao arquivo CFD acoplado (tons de vermelho), que pode ser resultado da interferéncia
da parede do riser na interacdo da radiacdo gama com o0s pixels proOximos a essa regido, ou seja,

provavelmente o efeito de borda (GUEDES, 2016) causado pela interface parede-catalisador.

Figura 72 — Reconstrucéo de seccéo radial do riser em condicéo de fluxo, obtida com dados da

simulacdo, para o arquivo CFD5.
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Figura 73 — Reconstrucéo de seccéo radial do riser em condicéo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD6.

EJ I |
&0 ‘ )
0 50 100 150 200

Figura 74 — Reconstrucdo de seccdo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD7.
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As reconstrucOes para os arquivos CFD8 (Figura 75), CFD9 (Figura 76) e CFD10
(Figura 77), por retratarem secgdes muito proximas, tém a particularidade de mostrar a
influéncia da dinamica no deslocamento gas-solido em relacdo ao aumento da altura da secgédo
radial examinada. Na CFD8 é vista maior concentracdo de solidos proxima as paredes do tubo
e uma regido central com pouca densidade, conforme é aumentada a altura (CFD9) tem-se uma
menor quantidade de sélidos na parede e uma regido central mais destacada, sendo tais
caracteristicas mais evidenciadas na CFD10. Os arquivos possuem 0 RMSE de 4,14%, 4,31%
e 4,44%, respectivamente, e bem ao contrario do que € visto nas Figuras 72, 73 e 74, ndo se vé

interferéncia clara do efeito de borda na distribuicdo periférica de ar-catalisador.

Figura 75 — Reconstrucéo de seccao radial do riser em condicéo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD8.
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Figura 76 — Reconstrucdo de seccdo radial do riser em condicdo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD9.
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Figura 77 — Reconstrucéo de seccdo radial do riser em condicéo de fluxo, obtida com dados da
simulacéo, para o arquivo CFD10.
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Fonte: Proprio autor.
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5 CONCLUSOES

A implementacéo de softwares especificos para importar geometrias representadas por
seccOes radiais do tubo-riser com gas e arquivos de imagem CFD, descrevendo a distribuicéo
bifasica nestas seccdes, para o codigo computacional MCNPX e a consequente execucao da
tomografia gama de primeira geracdo, mostraram resultados bastante promissores, onde de
forma inédita no Grupo de pesquisa, se determinaram parametros da fluidodinamica a partir de
simulagdes Monte Carlo. Isto abriu caminho para comparacgao de informagdes obtidas com as
simulacBes numéricas de CFD em softwares, como SolidWorks e Ansys Fluent e, também, com
as medidas experimentais de transmissdo gama executadas em pontos especificos da unidade
fisica, sendo estes Ultimos fundamentais na validacdo de dados do MCNPX.

Além disso, a analise MCNPX do perfil radial da fragdo volumétrica e concentragdo de
solidos em varias seccBes nas diferentes alturas também viabilizou o estudo mais aprofundado
de fendbmenos presentes no escoamento vertical, entres eles, a diferenca entres as velocidades
das fases e a recirculagdo de solidos, ambos identificados atraves do tratamento de dados de
saida do codigo em conjunto com as imagens CFD. As simula¢des foram determinantes na
identificacdo de mudanca no padrdo de escoamento bifasico ao longo das alturas do riser. Tais
informacdes permitem uma vista axial mais aprofundada do comportamento de fluxo gas-
solidos, j& que a experimentacdo com uso de radiacdo tem suas limitagdes, empecilho ausente
nas simulagdes tomogréaficas MCNPX.

Parametros fisicos, como os coeficientes de atenuacdo linear e massico do catalisador,
foram avaliados. A introducdo das mesmas condi¢cdes experimentais dentro do codigo
possibilitou a perfilagem de dados simulados por resultados inerentes da experimentagéo e
comparagdo com informagdes do banco de dados NIST XCOM. O escaneamento gama de fatias
radiais do riser propiciou avaliar a atenuacdo gama relativa em situacao de fluxo gas-solidos e
sem fluxo. Além disso, tal parametro foi fundamental na geracdo de matrizes para reconstrucao
das imagens com o algoritmo MART otimizado. A qualidade das imagens reconstruidas foi
testada por meio de comparacdo com a distribuicdo bifasica presente nos arquivos CFD
acoplados, mostrando 6tima preciséo na avaliacdo qualitativa de escoamento.

Portanto, o processo de integracdo das diferentes plataformas de estudo, como o
Solidworks, Ansys Fluent, experimentacéo, sistema de controle e MCNPX, iniciou-se quando
as informacdes extraidas da mesma amostra de referéncia convergiram entre si, conforme foi
visto no estudo atual. Assim, dados obtidos com as simula¢cdes no MCNPX, além de validados

por experimentos, complementaram as avaliacdes fluidodindmicas do sistema presente na UPF.
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SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Como trabalhos futuros ficam as seguintes propostas:

Manter a vazdo gas-solido constante e no estado estacionario na UPF para realizar
rodadas de medidas experimentais através da técnica tomografica por transmissao gama
nas trés mesas do riser da UPF e obter dados por analise do gradiente de pressdo ao
longo do tubo-riser, incluindo as sec¢des avaliadas nas irradiacfes gama;

A partir dos novos dados experimentais, realizar simulagcdes do escoamento gas-solido
na Unidade Piloto a Frio Virtual para gerar arquivos CFD validados pelos mesmos;

Executar simulagbes da tomografia por transmissdo gama de primeira geragdo, com e
sem angulos, dos arquivos de imagem acoplados ao MCNPX e otimizar a resolucdo de
saida das grids ou nimero de pixels;

Determinar nas simulagdes MCNPX, através de inser¢cdo de dados MCNPX nas
adaptacOes de equac0es da fluidodindmica, as diferengas dos gradientes de pressao em
seccdes radiais do riser, comparar com dados experimentais e simulacdes CFD
executadas no software SolidWorks;

Validar os parametros fluidodindmicos determinados no MCNPX com dados
experimentais extraidos das medidas de pressao e por transmisdo gama;

Utilizar algortimo de reconstrucdo algébrica de imagens tomogréficas, disponiveis no
toolbox para MATLAB ASTRA, para estudar a distribuicéo bifasica em seccdes radiais;

Introduzir cores da escala CFD nas reconstrucfes das seccdes radiais e interpolar as
mesmas para obter a reconstrucdo do perfil axial de gas e sélido;

Implementar o modelo integrado de simulacées MCNPX/CFD como forma de avaliacédo
ampliada dos fenémenos fluidodindmicos presentes na Unidade Piloto a Frio
experimental.
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APENDICE A - CONSTRUCAO DO ARQUIVO DE ENTRADA DAS GEOMETRIAS
NO MCNPX

A.1 O MCNPX

Os célculos desenvolvidos pelo MCNPX recorrem a uma biblioteca de seccbes de
choque, seguidos de um arranjo de forma pontual (energia continua), discreta ou multigrupo;
além disso, possui diversas técnicas de reducdo de variancia. O arquivo de entrada do MCNPX
(Input) permite ao usuario especificar: tipo de fonte, de detector, configuracdo da geometria e
condicdes gerais do sistema desejado, como tamanho, forma, espectro de energia, composi¢éo
da fonte de radiacdo bem como do meio que a radiacéo ira interagir e definicdo da geometria

do detector desejado.
A.1.1 Arquivo de Entrada do MCNPX

Para executar a simulacdo pelo MCNPX, foi necessario escrever um arquivo de entrada
no formato txt. e executa-lo através da tela de comando. Apdés a simulagéo, 0o MCNPX gera um
arquivo de saida que contém a resposta desejada.

Nesse arquivo é expressado a geometria do sistema considerado, tal como pode-se
observa na Figura A.1, onde um feixe gama de 60 keV, proveniente da fonte de Am—241, incide
sobre um cilindro de acrilico (riser) com catalisador no interior. Nesta figura é possivel observa

a geometria do tomdgrafo no plano xy com fonte, detector, colimadores e o objeto-teste.

Figura A.1 — Representacéo de arranjo geométrico no plano xy visto no MCNPX.

Baixa
concentracio de

catalisador Colimador

Maior
concentracio de
catalisador

Detector

intermediaria de Colimador

catalisador Gas

Fonte: Préprio autor.
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Esses dados s&o fornecidos ao cddigo através de 4 bloco de dados, o Titulo/Mensagem
(opcional), os “CELL Cards”, os “SURFACE Cards” e os “DATA Cards”, na Figura A.2 ¢

possivel visualizar a representacéo do arquivo de entrada no MCNPX.

Figura A.2 — Estrutura comum a todos os arquivos de entrada.

Titulo/Mensagem (opcional)

Cartio de Células — Cell Cards

Linha em branco

Cartio de Superficie — Surface Cards

Linha em branco

Cartio de Dados — Data Cards

Fonte: Préprio autor.

A palavra “cartao” ¢ usada no manual do MCNPX para descrever uma unica linha de

até 80 caracteres, no arquivo de entrada.

A.1.1.2 Titulo

O titulo é a descricdo basica do problema ou modelo a ser simulado. Abrange a primeira
linha do arquivo de entrada, podendo ser omitido. A Figura A.3 mostra a discricdo do objeto-
teste (riser) utilizado com o raio interno de 46 mm, raio externo de 50 mm e, consequentemente,

tendo a espessura da parede de 4 mm.

Figura A.3 — Descricao do objeto-teste.
Riser: Tubo cilindrico de polimetilmetacrilato com ar R.E=5.8cm R.I:4.6cm
Fonte: Préprio autor.

A.1.1.3 Cartdo de células

O cartdo de célula (cell cards) é a primeira informacdo sobre a geometria do sistema a
ser simulado (a numeragdo da célula; o material; a densidade; a importancia) e engloba os

objetos do sistema da simulacéo.



118

A geometria é feita com constru¢es como plano, esfera, cilindro, cone entre outros.
Além disso, sdo usadas as funcgdes de intersecdo, unido e complementar.

As células sdo numeradas para que seu material constituinte seja definido no cartdo de
dados. Se o material for o vacuo néo é necessario numera-lo.

A densidade é determinada em unidades de 10%* &tomos por centimetro clbico (quando
o valor vem sem sinal) ou gramas por centimetro cubico (quando antes do valor vem o sinal
negativo).

A importancia (comando “IMP”) ¢ determinada em relagdo a particula escolhida (“N”
para néutrons, “P” para fotons, “H” para protons e “E” para elétrons) na simulagdo e indica se
a célula é importante ou ndo para a simulacdo (“1” ou “0”, respectivamente). Exemplo:

e IMP:N=1 O transporte de néutron sera simulado
e IMP:N=0 O transporte de néutron ndo sera simulado

Como ¢ possivel simular mais de uma particula, o comando “IMP” fica, por exemplo,
“IMP:P,E”, para simulagdes de fotons e elétrons.

Formato do algoritmo célula é: jmd o p.

Em que: “j” é o numero da célula; “m” ¢ o material do qual ¢ feito a célula (O indica
vacuo); “d” é a densidade do material da célula (ausente no véacuo) em unidades 102
atomos/cm® ou g/cm?; “0” € a operacgdo; ¢ “p” ¢ o parametro de importancia da célula na
simulacéo.

Por exemplo, a Figura A.4.

Figura A.4 — Exemplo ple algoritmo do cartdo de célula do MCNPX.

C Cell cards
1 1-1.19 1 -2 -3 imp:p=1 % Parede do Tubo de Acrilico
Fonte: Préprio autor.

Na figura acima Ié-se: célula 1 constituida pelo material 1 de densidade 1,19 g/cm3
(densidade do polimetilmetacrilato), é limitada pelas superficies 1 (parte externa) e 2 (parte
interna) e encontra-se dentro da superficie 3, tem importancia para simulacdo de fétons e um

comentario que pode ser opcional.
A.1.1.4 Cartdo de superficie

Este cartdo (surface card) determina as formas geomeétricas pré-definidas, que podem

ser bi e tridimensionais, como planos, esferas, elipsoides, paraboloide, hiperboloide, dentre
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outras, a serem utilizadas na representagdo do problema. Para isso, sdo utilizados simbolos
mnemonicos (dado pelo manual do c6digo) indicando o tipo de superficie e, em seguida, 0s
coeficientes que caracterizam a superficie selecionada. Por exemplo, para uma superficie plana
normal ao eixo X, o codigo ¢é: “PX”.

O algoritmo pede que se informe a numeracao da superficie (hormalmente cada célula
tem duas superficies), o cédigo geométrico da superficie (como falado acima) e a entrada dos
coeficientes de acordo com a tabela mnemdnica presente no manual (Figura A.5).

Formato do algoritmo célula é: jal

Em que: “j” € o nimero da superficie; a é o codigo da geometria (fornecido no manual);

e “I” ¢é a entrada da geometria segundo os parametros da mesma tabela, tais parametros séo

dados em centimetros.

Figura A.5 — Exemplo de algoritmo do cartao de superficie do MCNPX.

c surface cards
1 cz 4.68 $ Parede interna do cilindro paralela a Z
2 cz 5.08 % Parede externa do cilindro paralela a Z

Fonte: Proprio autor.
O que esta escrito na figura acima sdo as superficies 1 e 2, a qual representa um Unico
cilindro paralelo ao “eixo z” e cujo os raios externo e interno sao respectivamente: 5 centimetros

e 4,6 centimetros, que corresponde as medidas reais do riser da UPF.

A.1.1.5 Cartdo de dados

No bloco de dados sdo fornecidas todas as informacgdes sobre os tipos de radiacéo
permitidos na simulacéo, a fonte (tipo, posicéo, energia, direcdo), a composicdo dos materiais
empregados nas células, as saidas de interesse, a aparéncia do arquivo de saida (output), o
tempo de processamento (nimero de historias).

(@) Tipo de radiacao:

Sdo os “mode cards”. Determina o tipo de radiacdo a ser simulada usando-se a mesma
nomenclatura do cartdo de células. O MCNPX pode simular o transporte de néutrons (padrao);
néutrons e transporte de fotons induzidos por néutrons; apenas o transporte de fétons; apenas o
transporte de elétrons; transporte de foton elétrons e néutrons; fotons induzidos por néutrons;
transporte de elétrons e mais 34 particulas diferentes.

Aqui se define o modo de simulagdo: N apenas o transporte de néutrons (padréo); N P

para néutrons e transporte de fétons induzida por néutrons; P apenas o transporte de fotons; E
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apenas o transporte de elétrons; P E foton e de transporte de elétrons; e N P E néutrons, fotons
induzidos por néutrons e de transporte de elétrons; H apenas para o transporte de prétons; H P
para protons e transporte de fotons de freamento induzido por prétons; N P H para o transporte

de néutrons, fotons e prétons, um exemplo é mostrado na Figura A.6.

Figura A.6 — Exemplo de algoritmo do cartdo de tipo de radiacdo do MCNPX.

¢ data card

mode p
Fonte: Préprio autor.

A figura acima indica que a fonte de radiacdo simulada nesse trabalho foi apenas de
fétons, ou seja, modo de simulagéo de fotons.
(b) Materiais:

Nos cartdes de materiais (material cards), sdo definidos os materiais que constituem as
células, através de suas composicdes isotopicas, representadas pelo numero atbmico (Z) e
massa (A) de cada elemento. Também é possivel ter mais de um material constitutivo na célula;
neste caso, informa-se a fragdo atdmica ou massica, como exemplificado na Figura A.7.

Formato do algoritmo célulaé: mZ AF

Em que: “m” € o material do qual ¢ constituido a célula; “Z” ¢ o nimero atdomico do
material; “A” é a massa atdbmica do material (usada apenas quando ha simulacdo do transporte
de néutrons); e “F” ¢ a fragdo atomica (positivo) ou fracdo de massa (negativo) do constituinte

do material.

Figura A.7 — Exemplo de algoritmo do material do MCNPX.

¢ Material cards

M1  6B88. -0.5993848 % Carbono (C-12) - Parede do Riser da UPF
8000. -0.319614  $ Oxigénio (0-16)
1000. -8.080538  $ Hidrogénio (H-1)

Fonte: Préprio autor.

A imagem significa: o material da célula 1 é composto por aproximadamente 59,98 %
do elemento de numero atomico 6 (carbono), 31,96 % do elemento de numero atdbmico 8
(oxigénio) e 8,05 % do elemento de numero atémico 1 (hidrogénio), todos de is6topo mais
estavel. Esta é a composicdo do objeto-teste sem catalisador, que corresponde a composicao
real do riser de acrilico utilizado em experimentos.
(c) Fonte:
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As especificacOes da fonte (source definition) necessitam das seguintes informagdes:

energia, posicao e a particula simulada (Figura A.8).

Figura A.8 — Exemplo de algoritmo da especificacdo de fonte do MCNPX.

¢ source definition

SDEF ERG=0.068 P05=-11.20 @ @ DIR=1 VEC=1 @ @ AXS=1 @ @ EXT=0 RAD=d1 PAR=2
5I1 @ 8.275 § Distribuicdo radial da amostra

SP2 -21 1 % Peso radial da amostragem

Fonte: Préprio autor.

Com comando SDEF, defini-se a fonte a ser utilizada na simulacdo. Esse comando

possui a forma:

SDEF — Varidveis= Especificagdes

Muitas das variaveis da fonte sdo quantidades intermediarias, isto é, sdo quantidades

necessarias para definicdo de outras varidveis. Dessa forma, utilizou-se nas simulacdes

parametros identicos aos utilizados em experimentos. Logo,

1.

ERG=0,060: A energia é definida sempre em megaelétron-volt (MeV), ou seja, 0
valor corresponde a energia do fotopico do radioisotopo Am-241.

POS=-11,2 0 0: aposicdo usa coordenadas canbnicas X, Y, z e 0s valores sdo em
centimetros. Nesse caso, a fonte encontra-se a 11,2 cm de distancia do centro do
riser e a 28,4 cm da superficie do detector.

DIR=1: é cosseno do angulo entre VEC=1 0 0, e a direcdo do fluxo de particulas.
Dessa forma, o feixe tem sentido do arco que, em relacdo ao vetor (1,0,0), tem
cosseno 1.

AXS=1 0 0:é o vetor referéncia para, EXT = 0, distancia da fonte em relacéo a
posicdo de referéncia POS, e RAD = d1, distribuicdo radial da fonte. Logo, aqui é
possivel definir o tipo de fonte. Nesse trabalho, utilizou-se uma fonte puntiforme.
PAR=2: a defini¢do da particula, onde “1” para néutrons, “2” para fotons e “3” para

elétrons. Simulou-se apenas fétons.

Formato do algoritmo célulaé:tepdvp

Em que: “t” € o tipo da fonte; “e” ¢ a energia da fonte em MeV; “p” € o ponto da posicao

€C_ %

(x,y,2); “v” € a diregao e sentido do feixe; e “p” ¢ a escolha da particula.

Os comandos SI1 e SP1 sdo o cartdo de informagdo e probalidade da fonte,

respectivamente. No comando Sl1, esta informado que a fonte tem distribuigdo radial com raio

0;275cm. E no comando SP1, o peso radial da fonte, que emite um feixe colimado o qual ira

incidir no objeto irradiado, tal como pode-se observar na Figura A.9.
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Figura A.9 — Feixe colimado.

Objeto =7

feixe de fotons incidentes

Fonte: SA et al., (2017).

(d) Registro:

A definicdo dos pedidos (tallies), ou seja, 0o que especifica a informacéo que se
pretende extrair da simulacao efetuada, e feita por meio do tally card que, escrito na parte
final do input, permite o calculo de diversas grandezas. Varias op¢oes de tallies disponiveis

no MCNPX séo apresentadas na Tabela A.1.

Tabela A.1 - Tipos de pedidos (tallies) disponiveis no MCNPX.

Tipo Descricédo (TALLY) Particula Unidades Fn  Unidades *Fn
F1 Corrente passando por uma superficie  N,PeE NUmero de MeV
particulas
F2 Fluxo médio sobre uma superficie N,PeE Particulas/cm? MeV/cm?
F4 Fluxo médio sobre uma célula N,PeE Particulas/cm? MeV/cm?
F5 Fluxo em um ponto NeP Particulas/cm? MeV/cm?
F6 Energia depositada em uma célula NeP MeV/g erg/g
F7 Deposi¢édo da energia média de fissdo N MeV/g erg/g
em uma célula
F8 Distribuicéo de pulsos de energia PeE Pulso MeV

gerados no detector

Fonte: MCNP6 user’s manual (2017) .

Neste cartdo também é necessario informar em qual superficie ele deve processar a
simulacdo. Para isso se utiliza a numeracdo ja definida no cartdo de superficie.

Em alguns registros (como a corrente integrada) é necessario diferenciar a contagem
das particulas que atravessam a superficie considerada daquelas que sao refletidas.

Na Figura A.10, ap6s o comentario, Defini¢do de Tally, a quantidade fisica de interesse
é a corrente de fotons sobre a superficie 9, que corresponde ao detector.

Figura A.10 — Definicao dos dados de saida no MCNPX.
c tally definition

Fl:p 9
Fonte: Proprio autor.
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(e) Historias:

Aqui se determina o numero de particulas que sera simulada. Este comando é
representado por “nps”. O codigo interrompe a simulacdo assim que atinge o numero de
historias determinado.

A escolha deste valor é duplamente importante, porque ele determina o tempo de
computacdo e a precisao da resposta do registro em relacdo ao fendmeno real, através do erro
que € impresso ao lado do valor do registro.

No Apéndice C observa-se o arquivos de entrada do MCNPX para o riser com ar e

catalisador.

A.1.1.6 Extracdo dos valores de interesse da simulagao

Como ja foi discutido na seccao anterior, apos a execucao dos arquivos, sdo gerados 0s
arquivos de saida. Para a mesma simulacao o resultado € impresso no arquivo de saida sempre
na mesma linha. Dessa forma, para recuperar os resultados, o programador precisaria abrir cada
um dos arquivos e retird-los para analise no MATLAB. Para resolver tal problema, um comando
em Shell Script foi desenvolvido para retirada automatica dessas medidas. Por exemplo, no
caso de 2756 arquivos em TXTM. com os dados de interesse na linha 18, o comando para
extragdo automatica das informagoes seria: “FOR i in “seq 1 2756 ;do awk 'NR==18 {print >>
"exemplo.txt"} w-$i.txtm; done”. Com o desenvolvimento dos programas de automacéo e do
comando de remocdo de dados, o tempo de escrita dos arquivos de entrada foi extremamente
reduzido, com economia superior a 9 horas (GUEDES, 2016; OLIVEIRA, 2017).

Figura A.11 — Exemplo de arquivo de saida em TXTM.

| teste_LrU_catalisador-24 - Bloco de notas N° total de histérias
Arquive Editar Formatar Exbir  Ajuda
Superficie de deteccio m—) ?‘ 108000000 2480240864 | 4= N" total de interactes
Riser: [Tubo cilindrico de acrilico com catalisador R.E=5.0cm R.I=4.6cm]
ntal 1
1
tally 1 -1 2 Descricio do objeto-teste

L=< < - < = = < < = < < < N = < = < I = <
.F

[y

9

M2 w C O
N O

0.00000E+00 |1.00000E+00 |¢mmmm——N" de particulas que saem da fonte (£;) =100%
e 2
t 0 Intensidade relativa da fonte radioativa (Z7.)
vals
Linha 18 sesssss) 5 83140E-84 0.0041 [7.11018E-03](0.0012 s Erro relativo
tfc 13 1 1 1 1 1 2 1 1

Fonte: Préprio autor.
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APENDICE B - FUNCIOANAMENTO DOS PROGRAMAS DE IMPORTACAO E
AUTOMACAO DA TOMOGRAFIA GAMA DO RISER NO MCNPX

B.1 SOFTWARES MCNP TOMOGAMA RISER AR E MCNP TOMOGAMA RISER GRID
CFD

Estes programas foram adaptados e utlizados para gerar todos 0s dados necessario para
execucao da simulagdo, entre eles: trajetorias e rotagdo do tomdgrafo; espessura do corte e
amplitude da varredura do riser sem catalisador. Eles Iém cada caractere do arquivo de entrada
base (que é em extensado txt) e gerar outros arquivos com os caracteres repetidos, ou seja, com
o0 mesmo algoritmo. Os programas reconhecem, através de um caractere especifico, qual a
entrada da geometria da superficie deve ser modificada para que sejam estabelecidas os
parametros da simulacdo tomogréafica. A escolha do ambiente se deveu a ter uma interface facil
de ser feita, com botdes e campos de texto faceis para implementar. A Figura B.1 apresenta a

interface do programa.

Figura B.1 — Programa para geracao de arquivos input do riser com gas no MCNPX.

Tomografia Gama de Riser Industrial de Primeira Geragdo
A tomografia assume que o conjunto fonte-detector sera rotacionado e transladado
Assume-se que as densidades do objeto serdo fornecidas pelo arquivo de imagem

Pode ser utilizado para simular a tomografia do riser com ar e defeitos de solda na parede de cilindros

Nome Base:[lnuRiss s | Rotages: Trajetérias por vista:
Num. Inicial: Nimero de Yistas: Cada Yista Possui: Trajetorias.
Colimador: Detector:
Raio do Orificio: cm Raio Externo: (254 |cm
Raio E)derno: cm Parede Frontal:[17.41  |cm
Parede Frontal:|10.4 cm Parede Traseirﬁicm

Parede Traseira:|[17.4 cm

Fonte Radioativa: Parede do Cilindro: EAPrescrever Passo

Distédncia Fonte-Centro do Objeto: cm Raio internu:cm Posicéo Inc:ial:cm
Energia: HeV  Raio externo:|50 cm Amplitude: cm

Universo Densidade da Parede:{1.19 ofcn? Passo: cm
Raio: cm
Raio das Esferas IZDCN Dens. do Material l:lilg.ﬁ:m3

Raio das Esferas Z;Dcm Quanlldade:lCl Dens. do Material 2: lzlg."c:m3

Gerar argquivos MCNP
Fonte: Autoria do Grupo de Pesquisa, (2019).

1. Nome base: é o nome do arquivo de entrada ja escrito no algoritmo do MCNPX. Sendo que
0 arquivo tem que esta na mesma pasta que o executavel do programa.

2. Numero inicial: o programa gera 0s arquivos com 0 mesmo nome do arquivo base seguidos

de um numero. Este campo, portanto, indica com qual numeragdo o programa deve iniciar

a0 nomear 0S NovoS arquivos.
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NuUmero de vistas: € o nimero de rotagdes executadas pelo sistema fonte-detector.

Cada vista possui x Trajetorias: nimero de passos para 0 movimento de translagéo.

Colimador:

a) Raio do orificio — raio em centimetros do orificio cilindrico formado pelos colimadores
de chumbo;

b) Raio externo — parte externa do cilindro em centimetros;

c) Parede frontal — parte frontal do colimador em centimetros;

d) Parede traseira — parte traseira do colimador em centimetros.

Fonte:

a) Posicdo — distancia em centimetros da fonte do objeto-teste em relacdo ao eixo x;

b) Energia —dada em MeV, corresponde energia da radiacdo emitida pela fonte.

Parede do Riser:

a) Raio interno — raio interno do tubo em centimetros;

b) Raio externo — raio externo do tubo em centimetros;

c) Densidade — densidade da parede do riser em g/cmsa.

Posicdo inicial: posicdo inicial do tubo em relagdo a fonte-detector. Esse parametro € dado
em centimetros e varia de acordo com o raio externo do tubo.

Amplitude: é dado em centimetros, corresponde ao intervalo de varredura.

Passo: dado em centimetros, representa o passo para 0 movimento de translacdo. Quando
menor 0 passo, melhor sera a qualidade da imagem reconstruida e maior o tempo de
simulagdo computacional.

Universo: dado em centimetros, corresponde ao raio da esfera que delimita o sistema
simulado.

As opcles acima, sdo comuns a ambos os softwares. Ja as opgdes abaixo ndo foram

utilizadas nas simulagdes, pois simulam defeitos em tubos por pequenas esferas, que variam
em tamanhos. Esse tipo de problema foi tratado no trabalho de OLIVEIRA (2017).

12.
13.
14.
15.

16.

Raio da esfera 1: dado em centimetros, corresponde raio da esfera.

Raio da esfera 2: dado em centimetros, corresponde ao raio da esfera.

Quantidade: quantidade das esferas presentes na parede do tubo.

Densidade do material 1: dado em g/cms3, corresponde a densidade do primeiro grupo de

esferas. Por exemplo: o usuério insere 4 esferas, onde 2 terdo a densidade do material 1.

Densidade do material 2: dado em g/cm3, corresponde a densidade do segundo grupo de

esferas. Por exemplo: o usuério insere 6 esferas, onde 3 terdo a densidade do material 2.



126

APENDICE C - EXEMPLO DE CARTAO DE ENTRADA DO MCNPX: RISER COM
FLUXO BIFASICO DE SOLIDOS E GAS

Objeto Irradiado: Tubo-Riser UPF com G&s-S6lidos R.E=5.0cm R.I=4.6cm E.P=0.4cm
¢ Source/detector center position
C Cell cards

i 1-1.19 1 -2 -3 imp:p=1 $ Parede do Tubo de Acrilico

2 0 3 imp:p=0 $ Mundo externo

3 2:+=11.324 -5 6 -7 imp:p=1 $ Colimador do Detector

4 3 -3.67 -89 -10 imp:p=1 $ Detector Nal@

C Surface cards

1 RCC OO -200 10 4.6000 $ Raio interno do Riser

2 RCC OO -200 10 5.0000 $ Raio externo do Riser

3 so 30.0000 $limites do mundo externo

4 GQ ©.0000 1.0000 1 ©0.0000 © © -0.0000 -16.4000 © 67.1775 $ Limite interno do colimador
5 GQ ©.0000 1.0000 1 0.0000 © © -0.0000 -16.4000 © -38.3356 $ Limite externo do colimador
6 P 1.0000 -0.0000 © 10.4000 $ Limite frontal do colimador

7 P 1.0000 -0.0000 © 17.4000 $ Limite posterior do colimador

8 GQ ©.0000 1.0000 1 0.0000 © © -0.0000 -16.4000 © 60.7884 $ Detector

9 P 1.0000 -0.0000 © 17.4100 $ Come¢o do detectod

10 P 1.0000 -0.0000 © 19.4100 $ Fim do detector@

c Data cards
mode p
¢ Material cards
M1 6000. -0.599848 $ Carbono (C-12) - Parede do Riser da UPF
8000. -0.319614 $ Oxigénio (0-16)
1000. -0.080538 $ Hidrogénio (H-1)
M2  82000. -1.000000 $ Chumbo (Pb-207) - Colimador
M3  11000. -0.153373 $ Sédio (Na-23) - Detector (Baseado na ICRU Report 44 - 1989)
53000. -0.846627 $ Iodo (I-127)
M4  8000. -0.210000 $ Oxigénio (0-16) - Ar Atmosférico (Baseado na ICRU Report 44 - 1989)
7000. -0.780700 $ Nitrogénio (N-14)
18000. -0.009000 $ Argdnio (Ar-39)
6000. -0.000300 $ Carbono (C-12)
M5  13000. -0.151842508 $ Aluminio (Al-27) - Catalisador Ativado (VIEIRA,2014)
8000. -0.506328467 $ Oxigénio (0-16)
14000. -0.312595660 $ Silicio (Si-28)
26000. -0.004880416 $ Ferro (F-56)
29000. -0.000789100 $ Cobre (Cu-63)
57000. -0.013276539 $ Lantanio (La-139)
15000. -0.006391910 $ Fésforo (P-31)
16000. -0.000397800 $ Enxofre (S-32)
20000. -0.000469900 $ Calcio (Ca-40)
40000. -0.001131000 $ Zircdnio (Zr-91)
30000. -0.000807950 $ Zinco (Zn-65)
38000. -0.001088750 $ Estrdncio (Sr-87)
¢ Source definition @
SDEF ERG=0.060 P0S=-11.20 © @ DIR=1 VEC=1 @ © PAR=2 $Fonte @
c Tally definition
1:p 9
cl191
nps 35000000
PRDMP 2] -2



