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/ Largura da turbina, m

L Comprimento do diâmetro ou escala de comprimento turbulenta, m

MDF Método dos Diferenças Finitas

MVF Método dos Volumes Finitos

m Fluxo de massa, kg/s

m Massa do gás dissolvido, kg

/n* Adimensional que indica o nível de turbulência (modelo de Schulz)

MB Peso molecular do solvente B

n Expoente do modelo de Schulz

/ï& Número de pás da turbina

N Velocidade rotacional do impulsar (frequência), s

Np Número de potência

NQP Número de bombeamento primário

NOT Número de bombeamento total

PCBs Policlorobenzeno

PTD Turbina de pás planas de escoamento descendente (Pitched blade

âownflow turbine)

pi Pressão de vapor saturado do componente i, N/m

Pe Número de Peclet

P Pressão, N/m

Pp Pressão definida no ponto central do volume de controle

Pw Pressão definida no ponto a oeste do ponto P

PE Pressão definida no ponto a leste do ponto P

PN Pressão definida no ponto a norte do ponto P
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PS Pressão definida no ponto a sul do ponto P

P Potência do impulsar, Watt

P* Pressão estimada

Pp* Pressão estimada no ponto P

PW* Pressão estimada na face oeste de P

PE* Pressão estimada na face leste de P

PN Pressão estimada na face norte de P

PS Pressão estimada na face sul de P

P' Pressão de correção de P

Pp' Pressão de correção de P

Pw' Pressão estimada na face oeste de P

PE ' Pressão estimada na face leste de P

PN ' Pressão estimada na face norte de P

PS ' Pressão estimada na face sul de P

P(t) Probabilidade do elemento superficial

^rk Número de Prandtl para o transporte de energia cinética da

turbulência

Pr^ Número de Prandtl para o transporte da dissipação de energia

cinética da turbulência

RPM Rotações por minuto, min

RPS Rotações por segundo, s

r Coordenada radial cilíndrica

R Coordenada radial ou raio do impulsor, m

Ry = Ki/Kj Razão de transformação

Re Número de Reynolds

s = afh (taxa de renovação superficial) no modelo de Schulz

Si Termo que multiplica O na equação de cinco pontos

^d» Taxa volumétrica de crescimento ou decai mento de O (Termo fonte

na equação de Q)

Sc Parte constante do termo fonte de O na EU'í'

5p Parte que multiplica a variável termo fonte de O (parte não-

positiva) na EDF

Sha Número de Sherwood para o ar

Shv Número de Sherwood para a água

t Tempo, s

t* = t + At Intervalo de integração temporal, s
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T Diâmetro do tanque, m

T Temperatura do fluido, C ou K

Ti Termo que engloba a derivada temporal (equação de cinco pontos)

U Valor instantâneo da velocidade, m/s

u Valor médio temporal da velocidade radial U, m/s

U' Flutuação turbulenta da velocidade U em tomo de U , m/s

Ur Velocidade média radial, m/s

Utip Velocidade linear da extremidade do impulsor, m/s

u , w Termos de velocidades referentes a U e W - SIMPLER

ïí Velocidade de fricção (atrito), m/s

\Uw\ Valor absoluto da velocidade média paralela à parede próxima ao

nó da parede, m/s

V Volume da célula, m

VA Volume molar de um mol do líquido puro no ponto de bolha do

soluto A^ cm .mol

Vc Volume critico do gás do soluto A, cm -mol"1

VL Volume do líquido no tanque, m

V Valor instantâneo da velocidade tangencial, m/s

V Valor médio temporal da velocidade tangencial V, m/s

V^ Flutuação turbulenta da velocidade V em tomo de V , m/s

Vt Velocidade (comprimento de nristma), m/s

W Valor instantâneo da velocidade axial, m/s

W Valor médio temporal da velocidade W, m/s

^ Flutuação turbulenta da velocidade W em tomo de W, m/s

WA Velocidade média axial, m/s

w/ Fração mássica (adimensional)

Xj fração molar (adimensional)

x*mm Posição da interface, segundo um sistema de referência apropriado

(modelo de Schulz)

x, Distância genérica, m

y Distância de um ponto próximo à parede, m

Vi Distância vertical, m

Y" Número de Reynolds próximo da parede

y Distância de um nó da parede à partir da parede

z Coordenada axial, m
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Alfabeto

grego

au.y Fator de relaxamento

P Constante (modelo de Schulz)

àvíõy Gradiente de concentração na direção y, em termos de fração

màssica

ôC,/õy Gradiente de concentração na díreção y, em termos de massa

8a Espessura da camada estagnada no ar, m

Sr Distância diferencial na direção r

áw Espessura da camada estagnada na água, m

ôz Distância diferencial na direção z

Ô^ Delta de Kronecker

V Operador Gradiente

V Operador Laplaciano

AP Queda de pressão, N/m

Ar Espaçamento radial do volume de controle

AV Volume do elemento de controle, m

Az Espaçamento axial do volume de controle

Ánv Espaçamento radial à esquerda do volume de controle, m

Are Espaçamento radial à direita do volume de controle, m

Azn Espaçamento radial acima do volume de controle, m

As Espaçamento radiai abaixo do volume de controle, m

At Intercalo de tempo

s Taxa de dissipação de energia turbulenta, m /s

Sw Taxa de dissipação de energia em um nó próximo da parede, m/s

Ss Taxa de dissipação de energia próximo da superfície, m /s

O Fator de dissociação da água (adimensional) - Equação de Wüke-Chang

Q Variável genérica ou de transporte (í,s, P, Concentração)

O* E o valor de <I> resultante da iteração anterior

O Variável genérica média (^,£, P, Concentração)

Yi coeficiente de atividade

Ymo fi"açao molar de água na fase de vapor em CNTP

Y coeficiente de atividade de diluição infinita

r» ou r Coeficiente de dispersão, m /s

F<i>.eff~ Coeficiente de dispersão efetiva, m /s

K Constante de Von Karmann

p. Viscosidade, Pa.s
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RESUMO

CUNHA, A. C. (1998^). Modelação Numérica da Interface Ar-Agua em Processos

de Absorção e Dessorção de Gases em Tanques Cilíndricos. São Carlos, 1998.

194p. Tese ÇDoutorado) - Escola de Engenharia de São Carlos, Universidade de

São Paulo.

Um modelo numérico computacional foi desenvolvido para simular o

escoamento turbulento e a transferência de gases na interface ar-água em tanque

cilíndrico, em domínio bi-dimensional, pelo método de volumes finitos, utilizando o

modelo de tirbulência K-£ padrão. O método utilizado para o acoplamento

velocidade-pressão foi o SEMPLER. Utilizou-se a compartimentalização do domínio

computacional em cinco regiões principais, a fim de melhor implementar o algoritmo

computacional. O desenvolvimento da estrutura da malha foi feito para que fosse

possível a sua implementação em computadores de pequeno porte, com técnicas de

otimização de memória.

Para o contorno na superfície líquida foram utilizadas as condições de

contorno free-slip e noslip, e uma aproximação simplificada para a taxa de

dissipação de energia. Os resultados de transferência de massa obtidos pela

simulação foram comparados com aqueles obtidos em experimentos da literatura.

Palavras-chave: modelação numérica com modelo k-s; turbulência na interface ar-

água; absorção e dessorção de gases; turbinas inclinadas de escoamento descendente

(PTD)
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ABSTRACT

CUNHA, A. C. (1998, Numericaï Modeïatíon of air-waïer interface m gás

absorption cmd dessorption process m cylindrical tank. São Carlos, 1998. 194p.

Thesis (Doctorad) - São Carlos School ofEngineering, UnÍversity of São Paulo.

A computational numerical model was developed to simulate turbulent flows

and gás transfer processes at the air-water interface in cylindrical tanks. The

classical discretization ofcomplet domain by the finit volum method was used. As a

result ofthis methodolog>r, a non linear system ofequations is obtained. This system

was solved using special memory optimization tecniques, allowing to implement the

numerical algorithms in small personal computers.

The standard K-S model have been employed to predict the flow generated by

PTD in cylindrical baffed vessel. The SEVEPLER algorithm was used for the

treatment ofthe pressure-velocit coupling. The computational program TANK.FOR

was elabored to simulate and to predict the two-dimensional fiow in stin-ed tanks. A

very dense grid in axial-direcíion was used to capture at least three poínts at the long

the width of the Ímpeller. Topics regarding to air-water interfaces, geometry of

hydrodinamic systems, models for turbulent flows, are broached.

For the air-water interface boundaries ihefree»sïíp and no-slip condictions at

the liquid surface was used, together with a símplified approximation for the local

energy dissipation rate. The mass transfer results were compared with experimental

data ofthe literature.

Keywords: numerical modelling with k-s model; turbulence at air-water interface;

gás absorption and dessorption; pitched turbine impeliers (PTD)



I - INTRODUÇÃO

l. RELEVÂNCIA DOS ESTUDOS EM TANQUES DE MISTURA

O estudo dos escoamentos de fluidos tem um papel vital para a compreensão

do funcionamento e da eficiência de muitos tipos de equipamentos aplicados em

engenharia. Neste trabalho são ressaltados os escoamentos que envolvem processos

de agitação e mistura em tanques, enfocando principalmente os processos de

transferência de gases na interface ar-água, com vistas à aplicação em engenharia

hidráulica e saneamento, como os aeradores mecânicos.

Segundo DICKEY et al. (1992), além daquela função da mistura propriamente

dita, o processo de mistura é também considerado como fator preponderante que

condiciona, por exemplo, as taxas de reaçâo, eficiência de troca global de calor e

massa nos equipamentos. Nessas situações, a mistura apresenta seus efeitos índiretos

para alcançar um processo desejado.

A agitação de fluidos usando impulsares mecânicos é provavelmente a mais

importante e comum operação industrial para efetuar misturas, sendo sua principal

função acelerar as taxas de transporte dos processos que ocorrem nos tanques

(HARNBY et a/.J985, NAGATA, 1975). A agitação se dá através da transferência de

energia introduzida pêlos impulsares rotativos para o interior do líquido, gerando

movimentos hidrodinâmicos que promovem a mistura de líquidos (ou transferência

de matéria) com o aumento da dispersão, bem como aumentam a transferência de

calor e aceleram a uniformização de temperatura. Os exemplos práticos mais

comuns de equipamentos encontrados nas indústrias em geral são os tanques de

mistura, os aeradores mecânicos, reatores, entre outros. Entretanto, os misturadores

agitados mecanicamente têm muitas limitações^ como o alto consumo de energia por

unidade de volume do líquido. Apesar disso, em todos estes casos, "o movimento do

fluido reduz a espessura do "filme" resistente à passagem de massa através da

superfície Uvre^ ou diferentemente, ele aumenta o gradiente de concentração

imediatamente adjacente à partícula ou superfície das fases dos componentes que

estão sendo transferidos no fluido" (UHL, et al. 1966,1967, 1986).



A agitação pode ser definida como uma operação que produz movimentos

erráticos de forma mais ou menos homogénea no interior de fluidos (ou de sólidos

que tenham comportamento similar aos fluidos). De acordo com REY (1970), a

operação básica de agitação e mistura é uma das mais simples para se fazer uma

análise científica, todavia não existe uma fórmula ou equação geral para

predetemúnar a velocidade com que a mistura se processa nos diferentes tipos de

agitadores sob determinadas condições. Assim, face ao empirismo necessário para

quantificar esta operação básica e a grande variedade de substâncias que podem ser

mishiradas, o número de agitadores é enorme, de modo que não existe uma

classificação geral dos mesmos, baseada em agitadores padrão. Cada indústria tem

desenvolvido seus próprios agitadores, o que ocasiona um obstáculo técnico para

uma coordenação adequada.

Por outro lado^ devido às fonnas complexas dos tanques de mistura e dos

escoamentos levarem a equações diferenciais que são difíceis de resolver, a

abordagem empregando grupos adimensionais é mais frequentemente adotada para

avaliar o desempenho dos equipamentos de mistura (UHL, et al. 1966).

Entretanto, no sentido de comparar as informações geradas por diferentes

agitadores, é muito importante que se entenda a hidrodinâmica desses tanques de

mistura, buscando compreender melhor as caraterísticas turbulentas neles geradas, o

campo de velocidades, o campo de tensões^ de temperatura ou concentrações e outras

características, de forma que, no processo de comparação, possa-se também explicar

o desempenho dos equipamentos. O escoamento gerado no interior do tanque de

mistura evidentemente depende significativamente de suas características

geométricas e do impulsar, para fins de aplicações da engenharia hidráulica e

saneamento.

Desta forma existe um interesse particular em descrever escoamentos

turbulentos muitidimensionais em tanques de mistura. O objetivo é tomar possível

uma melhor análise de fenómenos físicos relevantes, tais como a aeração atmosférica

induzida por impulsares mecânicos, cujo fenómeno básico é a transferência de gases

através da interface gás-liquido (ver figura l. l).
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Figura l.la: \rista geral de uma estação de tratamento de águas residuárias

industriais. Fonte: Champiom Papel Celulose - Mogi-Guaçu/SP.

Figura l.lb: \risão detalhada dos aeradores mecânicos na referida estação de

tratamento de águas residuárias industriais. Fonte: Champiom Papel Celulose - Mogí-

Guaçu/SP.



O estudo da transferência de gases em interfaces ar-água (caso particular de

interfaces gás-líquido), tanto em escoamentos naturais (rios, córregos, lagos;, etc)

como nos artificiais (tanques, canais, etc) não é recente. Segundo CUNHA (1993)

desde as primeiras décadas deste século os pesquisadores têm procurado formas de

quantificar convenientemente o fenómeno, que apesar dos esforços tem se mostrado

arredio quanto às quantificações definitivas, uma vez que as dificuldades estão

associadas ao fato dos sistemas estudados estarem sujeitos à agitação turbulenta.

Neste tipo de estudo os pesquisadores concentram-se principalmente na "previsão

do coeficiente de transferência, representado por K, para o qual não se possui ainda

um equacíonamento geral definitivo, quando se consideram parâmetros de

escoamento facilmente mensuráveis e parâmetros físico-químicos comumente

utilizados para quantificar os processos de transferência na interfácer ar-água.

De acordo com BARBOSA (1997), RATHBUN et ai (1978) e OUtTOS, OS

coeficientes de reaeração usados em modelos de previsão são geralmente estimados a

partir de equações de natureza teórica, empírica ou senú-empírica. Por um lado os

modelos teóricos se apresentam inadequados por conferem parâmetros não

facilmente relacionados com o escoamento ou características hidráulicas desse

escoamento. Por outro lado, tomam-se capazes de preverem satisfatoriamente K^

somente quando os referidos parâmetros são semelhantes àqueles em que as

equações se basearam, tais como velocidade, profundidade, declividade média,

principalmente no que se refere aos escoamentos naturais.

Levando-se em consideração a grande quantidade de trabalhos sobre o

assunto e a disponibilidade enorme de dados de coeficientes de transferência de

gases em diversos tipos de escoamentos, inclusive em equipamentos como os

tanques de reaeração., verificou-se a viabilidade e oportmüdade de efetuar uma

abordagem numérica para o assunto. Optou-se efetuai uma análise numérica bi-

dimensional do escoamento, elaborada de forma a permitir verificar a

operacionalidade dos aeradores mecânicos e fazer estudos sobre os processos de

transferência de massa através da interface ar-água, via simulação do escoamento

turbulento. Outras aproximações numéricas, encontradas na literahira, têm produzido

resultados satisfatórios em situações de escoamentos naturais onde os parâmetros

desconhecidos são caübrados a partir de dados experimentais, o que sugeriu a

viabilidade do presente trabalho.



Com base nos argumentos acima apresentados para analisar problemas como

o da transferência de gases na interface ar-água em tanques de mistura ou aeradores

mecânicos, foi desenvolvido neste trabalho um algoritmo para implementação de um

algoriüno computacional, denominado TANK.FOR, o qual utiliza um método iterativo

(baseado nos procedimentos da família SIMPLE de PATANKAR & SPALDING (1972) - a

fim de obter os campos de velocidade, pressão e, por consequência o campo de

concentração do gás no sistema.

Um dos equipamentos de referência utilizado neste estudo, que corresponde a

um dos sistemas físicos simulados, é formado por um conjunto de dois tanques de

mistura idênticos (aeradores mecânicos induzidos por hélices do tipo turbina dotados

de seis pás planas inclinadas 45^, como indicado na figura 1.2. Os dados de

transferência de gases na interface ar-água obtidos em experimentos neste

equipamento e em similares, foram utilizados para verificar o acerto do método

numérico. Os dados experimentais relativos ao escoamento (campos de velocidade e

pressão) foram obtidos de estudos em tanques cujos resultados são encontrados na

literatura.

Figura 1.2: Desenho esquemático dos principais componentes dos tanques de

mistura, na sequência: os ímbidores de vórtices (baffles), a turbina e um corte do

tanque de mistura com os componentes anteriores no seu interior - CUNHA (1993).



1.2. A RELEVÂNCIA DA MECÂNICA DOS FLUIDOS COMPUTACIONAL, FERRAMENTA

DESTE TRABALHO

O aumento da potencialidade e velocidade dos computadores atuais acoplados

ao estado de desenvolvimento dos algoritmos permite, nos dias de hoje, efetuar a

simulação numérica de processos de mistura. As técnicas permitem calcular campos

de concentração e de temperatura em reatores, com um grau de precisão satisfatório

para as áreas de engenharia. Segundo SMTTH (1990), uma das prioridades nas

operações industriais provavelmente é o desenvolvimento de soïucionadores

(algoritmos computacionais) robustos para escoamentos tri-dimensionais de campos

de escoamentos turbulentos em tanques de agitação, visando o uetalhamento interno

dos escoamentos. Entretanto, esse problema genérico é ainda difícil de tratar e requer

extensas pesquisas para resolver as questões Íntemiediárias que o compõe. Áreas de

processos industriais afins, isto é, tratamento de água, biotecnologia e engenharia

ambiental, são confrontadas com dificuldades similares, havendo por vezes pouco

entendimento do processo físico envolvido. A colaboração interdisciplinar é, neste

caso, muito benéfica e a dinâmica dos fluidos computacional toma-se útil para

entender características importantes de um sistema e prever seu comportamento-

1.2.1. A UTILIZAÇÃO DO COMPUTADOR COMO FERRAMENTA DE ANÁLISE

BRAGA (1992) classifica duas condições em que a previsão numérica para

soluções de dinâmica dos fluidos (ou mecânica dos fluidos) tem sido utilizada:

Í) indicações importantes sobre o comportamento real dos fluidos em

situações nas quais as dificuldades experimentais são grandes - como na interface

gás-líquido;

ii) estudar e testar novos modelos ou leis físicas^ na medida que os resultados

numéricos podem ser fácil e velozmente obtidos e comparados com resultados

experimentais disponíveis.

Os artigos e referências bibliográficas considerados de interesse para esta

pesquisa enfatizam as investigações numéricas e experimentais de escoamentos

turbulentos associados aos fenómenos de transporte. A busca das referências

concentra-se em tanques cilíndricos. Destacam-se aqui os temas relacionados com o

transporte de grcmdezas escalares (um aspecto inédito explorado neste trabalho foi a



utilização das ferramentas numéricas na previsão da transferência de gases através da

interface gás-lÍquido, ou seja, na superfície livre).

A quantificação da transferência dos gases envolveu parâmetros fisico-

químicos, como a difüsividade molecular do gás, solubilidade do gás (lei de Henry),

viscosidade, temperatura do sistema; além de envolver parâmetros hidráulicos, como

velocidade média, altura da coluna de água e propriedades geométricas do

escoamento.

A grande quantidade de parâmetros e as dificuldades inerentes à solução de

sistemas de equações não-lineares impedem, por enquanto, um tratamento teórico

completo do problema. Assim, este estudo se coloca em paralelo com o uso dos

métodos computacionais que emergiram, com bastante ênfase, principalmente nas

três últimas décadas deste século (PERIC, 1985, PERIC' e SCHEUERER, 1988, e RODI,

1984). Desta forma, o computador surge como ferramenta útil para uma investigação

detalhada e especifica do problema de transferência interfácial gás-fíquido.

Entretanto, segundo RANADE (1997b), a investigação numérica e os métodos

de escolha para a modelagem dos escoamentos têm sido ordinariamente

experimentais e semi-teóricos, tais como os estudos com traçadores- E a despeito de

sua popularidade, esses métodos também apresentam uma limitação inerente:

normalmente um conjunto de dados experimentais. E, portanto, a validade dos

modelos tende a se restringir dentro da faixa experimental dos dados obtidos.

1.3. LOCALIZAÇÃO DO PRESENTE ESTUDO COM RELAÇÃO A ESTUDOS SlMHARES

SOBRE TANQUES DE MISTURA

Os estudos de RANADE et al. (1989a,b e 1992) e SMTTB et al. (1997), foram

considerados relevantes e como ponto de partida importante no contexto desse

trabalho foram bastante referenciados, pois relacionam os resultados que dizem

respeito à experimentação (geração de dados hidrodinâmica s, medidas de

intensidades turbulentas, efeitos geométricos, etc) e simulações numéricas,

envolvendo a utilização do modelo de turbulência k-s, e de condições de contorno no

interior do tanque.

Segundo os referidos autores a aplicação dos conhecimentos relacionados à

turbulência para entender o escoamento em tanques de agitação está em seu primeiro



estágio de desenvolvimento. Os autores comentam que algumas propostas gerais de

códigos (algoritmos) de computação estão disponiveis (por exemplo, FLÜENT,

PHOENDÍ, FIAT, etc) para resolver escoamentos turbulentos em duas dimensões (2D) e

três dimensões (3D), os quais podem ser adaptados para resolver escoamentos em

tanques agitados. Entretanto, esses algoritmos são complexos e não são facilmente

acessíveis para uso geral. Além disso, o tratamento da superfície livre não é tema

facilmente encontrado na literatura. Em RANADE et aL 1989a foi descrito os detalhes

experimentais sobre o escoamento gerado pela turbina de pás planas inclinadas (PTD-

PÍtched "Blad Turbines" Downflow).

Na segunda parte do trabalho de RANADE et aí. (l989b) descreve-se o

desenvolvimento de um algoritmo computacional, FIAT (Flow In Agitated Tanks\

especialmente feito para adequar necessidades de escoamentos em tanques agitados

(de geometria cilíndrica), no qual se utilizou o modelo de turbulência k-s. Embora

não sejam fornecidos detalhes da modelação numérica a presente tese utiliza-se das

indicações e dü-ecionamentos ali sugeridos.

A simulação numérica foi feita neste tese usando os modelos mais simples de

duas equações, ou seja, o modelo k-s padrão. O maior inconveniente da modelagem

de RANADE et al. (1989b) OU SMTm et al. (1997) é justamente a superfície livre,

considerada como um contorno sólido. Conseqüentemente, existe a condição de. não

deslizamento na mesma, a qual pode influenciar drasticamente a determinação da

velocidade resultante na superfície, que é um dos principais componentes para

calcular o coeficiente de transferência de massa na interface ar-água. E, verifícou-se

que o processo de modelagem na interface ar-água necessita de maiores estudos.

IA A TURBULÊNCIA COMO TEMA DO TRABALHO

A turbulência persiste como um dos maiores problemas teóricos e

computacionais da dinâmica dos fluidos. Se fosse por>3]vel resolver equações de

dinâmica dos fluidos 3D, dependente do tempo, para massa, momento e energia em

uma faixa suficientemente ampla de tempo e espaço, a turbulência apareceria

naturalmente na solução. Como a faixa de escalas importantes é contínua e extensa

(tamanho e frequência dos turbilhões), não existe modo claro de separá-las. As

abordagens para modelação de escoamentos turbulentos são geralmente inadequadas

se elas são limitadas para uma pequena faixa de escalas ou se elas assumem que as

escalas grandes e pequenas estão amplamente separadas.



As teorias estatísticas para a turbulência dividem a solução em escoamento

médio-temporal e em componente que flutua no tempo. Os modelos de turbulência

resultantes da abordagem estatística envolvem conjuntos de equações de

conservação com termos extras que representam as flutuações no sistema. Assim,

modelos relacionando estes termos extras para conhecer as novas quantidades devem

ser postulados para/ecto- o conjunto de equações. Como esses modelos envolvem

propostas empíricas, verifíca-se que ainda há muito a ser feito no estudo da

turbulência.

1.5. CONTEÚDO DA TESE

Nesta tese foi feito um estudo via elaboração de um algoritmo que engloba

rotinas para quantificar a transferência de massa através da interface ar-água. Desta

fomia uma das etapas deste trabalho foi a elaboração de um algoritmo computacional

para a simulação numérica do escoamento médio nos tanques. Ao algoritmo

elaborado denominou-se TANK.FOR. Em todos os escoamentos simulados utilizou-se

coordenadas cilíndricas e o modelo de turbulência k-e padrão. O método de

discretização utilizado foi o de volumes finitos com arranjo da malha deslocada. A

função de interpolação utilizada foi do tipo exponencial (potência) e o já referido

algoritmo Íterativo da família SIMPLE (SIMPLER) para implementação dos ciclos

iterativos e acoplamento pressão-velocidade. Desta forma^ obtiveram-se os campos

de velocidade nas duas direções, Ur(racUal), e WA(cixial), o campo de pressão, bem

como os campos de energia cinética turbulenta, taxa de dissipação de energia cinética

turbulenta e, finalmente, a distribuição de viscosidade efetiva no tanque e os

respectivos campos de concentração: tanto para processos de absorção de oxigênio

quanto para os processos de dessorção gasosa de compostos orgânicos voláteis

(COVs).

Uma vez alcançada a convergência e consequente solução do escoamento foi

simulado o transporte do escalar com o acoplamento da equação uni-dímensional de

transferência de massa e foram feitas as convenientes comparações com dados cie

experimentos da literatura para determinação de JT, calculados numericamente

(curvas de concentração versus tempo dentro de cada molécula computacional).



II - OBJETTVOS

O presente trabalho teve como objetivo principal estudar escoamentos

descendentes gerados por turbinas de pás planas inclinadas 45° (PTD), em tanques

cilíndricos dotados de chicanas (baffles). Buscou-se quantificar a influência das

características hidrodinâmicas do escoamento gerado nos processos de absorção e

dessorção de gases que ocorrem na superfície do líquido. No estudo das

características hidiodinâmicas foram consideradas as peculiaridades do campo de

velocidade em partes críticas do tanque, ou seja, nas vizinhanças do impulsar

(hélices ou turbinas), próximas às paredes laterais, eixo de simetria, fundo e

superfície líquida.

O trabalho buscou quantificar os processos de troca na interface ar-água para

comparar os resultados com um modelo unidimensional de transferência para os

gases em questão. Especificamente, podem ser apresentados os seguintes objetivos:

- Gerar um algoritmo computacional (FORTRAN-90) para escoamentos

turbulentos em tanques de mistura de geometria cilíndrica usando o modelo k-

s para a quantificação das grandezas relevantes.

- Inserir no algoritmo computacional uma rotina para a quantificação

de campo escalar (massa para o caso turbulento).

- Modelar o contorno correspondente à interface ar-água, incluindo

informações físicas encontradas na literatura e reproduzir, a partir dos

cálculos, resultados de oxigenação e dessorção de gases Já existentes.



III - REVISÃO BIBLIOGRÁFICA

PREÂMBULO

Este capítulo foi subdividido em quatro temas relevantes, os quais serão

relacionados entre si ao longo do texto. A primeira parte trata dos fundamentos de

transferência de massa, ou seja, dos principais parâmetros físico-químicos e

hidrodinâmicos relacionados com a transferência de massa gás-líquido, das equações

de transporte, dos modelos clássicos, da técnica de traçadores gasosos e suas

aplicações em escoamentos artificiais (tanques, aeradores, canais, reatores, etc.) e

naturais (rios, correntes, lagos, mares, reservatórios, etc). A segunda parte trata da

turbulência e seus principais modelos, mais precisamente o modelo de duas equações

jc - e, para resolver o problema de fechamento das chamadas tensões de Reynolds,

que surgem do equacionamento turbulento. A terceira parte trata dos tanques de

agitação e dos estudos relacionados com a hidrodinâmica e geometria do sistema

turbulento, finalizando com uma breve alusão sobre os aeradores mecânicos e suas

aplicações práticas. A quarta parte trata da geometria e dos métodos numéricos em

escoamentos turbulentos em tanques de mistura, do Método de Volumes Finitos

(MVF), das equações, da dÍscretização das equações de transporte em coordenadas

cilíndricas. Trata também da questão de acoplamento pressao-velocídade, condições

de contorno e temias fonte, dos métodos e algoritmos da família SIMPLE, finalizando

com algumas considerações da modelagem numérica de transferência de massa na

interface ar-água e acoplamento das equações da hidrodinâmica às de um escalar

(massa).

Os dados experimentais usados no presente trabalho foram obtidos de estudos

experimentais encontrados na literatura da área, como CUNHA (1993), HSIEH (1993),

MOMESSO (1996), BARBOSA (1989) e RAINWATER e HOLLEY (1983), e teóricos como OS

de SCHULZ et al. (1991, 1992 e 1993). Um dos equipamentos modelados no presente

estudo foi construído por CUNHA (1993) e também utilizado por MOMESSO (1996), os

quais executaram experimentos de transferência gasosa. Os detalhes do equipamento

foram apresentados na introdução (figura 1.2).

Como já foi mencionado, as características dos fenómenos envolvidos nos

tanques de agitação mostram-se complexas. Desta forma, os projetos deste tipo de

equipamento têm sido baseados em dados experimentais e correlações empíricas
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globais, obtidas em equipamentos semelhantes e em condições de operação próximas

daquela de projeto (ZERBDSÍL 1992, SMTTH, 1990, e RILLEY, 1988). Os referidos autores

salientam ainda os problemas clássicos de mudança de escala entre uma planta püoto e

uma unidade industrial, que podeTevar a resultados não satisfatórios, pois as regras de

mudança de escala normalmente utilizadas não são exatas devido a inter-relação e não

linearidade dos fenómenos relevantes.

Por ouú-o lado a análise numérica bi-dimensional do escoamento em tanques

foi aqui conduzida no sentido de efetuar um estudo detalhado da hidrodinâmica

desses sistemas, com o intuito de melhor quantificar os processos de troca na

superfície do líquido. Alguns exemplos de análises bi-dimensionais podem ser vistos

em GOSMAN et al. (1969), DOORMAAL e RATTHBY (1984). GOSMAN et al. (1985),

BOTELHO e MOREIRA (1991), ZHU (1991), ZERBINI (1992). Espera-se que informações

sobre o escoamento, obtidas a partir do estudo numérico possam ser úteis na

elaboração de melhores equipamentos, ou como no presente caso, no entendimento

mais detalhado dos fenómenos mterfaciais em tanques de mistura. Uma interessante

discussão sobre os mecanismos de transferência interfacial em superfícies móveis e

imóveis em regime não-permanente foi apresentada por HANRATy (1991).

A modelagem hidrodinâmica neste trabalho foi realizada em regime

estacionário e em coordenadas ciündricas, porém o processo de transferência de

massa na interface ar-água é considerado essencialmente não-peraianente

(concentração variando no tempo). Por outro lado, um dos mais difíceis aspectos

relacionados com a modelagem de turbulência é o estabelecimento de condições de

contorno para algumas variáveis como a taxa de dissipação de energia cinética

turbulenta, &, na superfície livre. Esse fato faz com que condições de contorno

sugeridas por vários autores como, por exemplo, LAUNDER e SPALDÜSÍG (1972), RODI

(1980), LAÜ e KRISHNAPPAN, NAOT e RODI (1983), sejam ainda muito empíricas. Esta

dificuldade persiste mesmo em situações de escoamento uniforme em canais abertos

(EIGER, 1997).

Associado a estes fatores inerentes ao aspecto de programação, está também

aqueles relacionados à própria questão da mecânica dos fluidos, a qual é

especiahnente rica em não-linearidades. E também rica em misturas de equações

diferenciais hiperbólicas e elípticas, em singularidades matemáticas de várias ordens e

em problemas com condições de contorno desconhecidas. Desta forma, a simulação

numérica da dinâmica dos fluidos está então mais próxima da experimentação do que
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da dinâmica dos fluidos teórica propriamente dita. O desempenho de cada cálculo em

um computador lembra a performance de um experimento físico, em que o analista

provoca" as equações e espera para ver o que acontece, somente como um

experimentador físico o faz (ROACHE, 1982).

Mas para o melhor entendimento dos vários aspectos que serão abordados,

doravante, foi preciso compartimentalizar os principais pontos a serem estudados,

como a seguir.

3. FUNDAMENTOS DA TRANSFERÊNCIA DE MASSA NA INTERFACE AR-ÁGUA

3.1 UMA VISÃO DA ABRANGÊNCIA DO TEMA

O entendimento do mecanismo de transferência de massa através da mterface

gás-líquido é de grande importância em processos industriais e ambientais, sendo o

entendimento do escoamento dos fluidos envolvidos fundamental nesses processos

(DAVIES et aL 1963; DAVIES, 1972; HINES e MADDOX, 1985). O comportamento do

escoamento no interior de um sistema ou equipamento qualquer, onde ocorre o

processo da transferência, está intimamente relacionado com a taxa de transferência

interfacial da substância em questão e com a eficiência do equipamento.

Dentre os processos ambientais que envolvem transferência mterfácial de

massa podem ser destacados os de transferência de gases através da interface ar-água

de corpos naturais de água (rios, lagos, estuários, oceanos, etc), os quais são críticos

nos ciclos bio-geoquunicos naturais de materiais, como o transporte e transformação

de poluentes no ambiente, no consumo de oxigêmo nesses corpos de água naturais.

Uma gama de trabalhos demonstram isso, como STREETER et al. (1925), STRETER et al.

(1936), TSrVDGLOU et al. (1968), TACKSTON e KRENKEL (1969a), LISS e SLATER (1974),

YOTSUKLÜRA et al. (1983), RATHBUN e TAY (1984), HOLLEY et al. (1984), PARKER e GAY

(1987), McCUTCHEON et al. (1989), KELPATRIK et al. (1989), HOLLEY et al. (1991), JIRKA

(1991), ROLDÁO (1991), LUNG (1993), CBRPKA et al. (1993), BARBOSA et al. (1995),

SIQUEIRA (1996) e outros. Neste contexto, dois fenómenos foram sempre ressaltados:

a reaeração (absorção do oxigênio pela atmosfera) e a dessorção de gases ou

compostos orgânicos voláteis ou senü-voláteis (respectivamente, COVs ou COSVs,

conforme terminologia usual) presentes em corpos líquidos, especificamente a água.
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Nos processos ou sistemas artificiais a transferência de gases pode ocorrer nas

estações de tratamento de água como indicados por HANEY (1954), DOBBINS (1956),

KOZINSKY et al. (1966), KALINSKY (1968), ALÉM S° (1981), LJUBISAVLJEVICK (1984),

METCALF et al. (1985), AQUAJET (S/D), CAKICI et al. (1995); em tanques de mistura ou

canais: BENETH e RATHBUN (1972), RATHBUN et al. (1978), RAINWATER e HOLLEY

(1983), ROBERTS e DÃNDLEKER (1983), ROBERTS (1984), BARBOSA (1989), ARRUA et al.

(1990), BARBOSA et al. (1990), JffiKA e CHU (1993); bioreatores: FREIRE (1985), BOYSAN

et al. (1988), SAEKI et al. (1992), represas e lagos: KOJÏMA (1988), absorvedores ou

fermentados: MEER er al. (1992), TRÀGÂRDTH (1988); estruturas hidráulicas: TASK

COMMTTE ON GÁS TRANSRER (1991), McDONALD e GULLIVER (1991), etc. RASHID et al.

(1991). Essas referências dão uma forte ênfase sobre a necessidade de estudar o

mecanismo de transferência, o qual necessita ser bem entendido para posterior

aplicação nos projetos de equipamentos.

Ambos os processos, absorção e dessorção, são governados por agentes

físico-químicos (propriedades das substâncias envolvidas) e físicos como pressão,

temperatura e tipo de escoamento (notadamente a tirbulência). A reaeração tem sido

estudada amplamente em corpos de água e sua importância está relacionada com as

necessidades modernas de tratamento de águas de abastecimento, residuárias e

estudos de qualidade da água (SIQUEIRA, 1996: MCCUTCHEON et al., 1989 e LUNG 1993).

O processo de dessorção de gases e volatiüzação de substâncias orgânicas

tóxicas, que podem estar presentes, principaünente em corpos de água residuárias, em

última anáüse também pode ser considerado como um fenómeno autodepurativo e

também necessita de estudos mais aprofundados. Alguns desses estudos podem ser

indicados como os de MACKAY et aL (1975), COHEN et al., (1978); WILCOCK (1984a,b);

ATLAS et al., (1982), MACKAY et al., (1983). Vê-se, portanto, que o tema é objeto de

estudos em número, os quais indicam a necessidade de esforço no entendimento dos

mecamsmos básicos de transferência.

Para ilustrar a importância deste tipo de estudo dentro da nova realidade,

podemos citar o caso de uma estação de tratamento de água convencional (ETAc) que,

por ser convencional, não é capaz de tratar substâncias orgânicas tóxicas (como

benzeno, PCBs, etc) caso elas estejam presentes na água. Alguns destes compostos

gerahnente são altamente tóxicos (teratogênicos, carcmogênicos ou mutagênicos) já

em níveis muito babcos. Verificando algumas normas, evidencia-se a necessidade de se

estudar os processos de dessorção e como tais substâncias podem ser eliminadas da
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água (ver Classificação das Aguas - CONAMA: Resolução n- 20, de 18 de junho de

1986; e a Portaria n- 36/GM, 19 de janeiro de 1990, de Normas e Padrão de

Potabiüdade de Aguas destinadas ao Consumo Humano, e outras).

Neste contexto, segundo LUZ (1996), são lançadas 200 mií toneladas de

agrotóxicos por ano em terras brasileiras, os quais podem ser carreados pelas águas

superficiais para os corpos de água de córregos, rios e lençóis freáticos próximos das

áreas contaminadas. O problema de descontaminação dessas águas é sério e as

perspectivas de despejos são ainda preocupantes. O referido autor afirma que só em

1995 foram gastos 1,5 bilhões de dólares com tais produtos, cujas vendas

aumentaram 50% em cinco anos. Além disso, há perspectivas de que o novo acordo

do Mercosul de comercialização desses produtos que, por sua vez, contraria a Lei

Nacional de Agrotóxicos, favoreça o uso indiscriminado desses compostos no país.

3.2 SISTEMAS E PROCESSOS SIMULADOS

A literatura consultada permitiu concluir pela conveniência do estudo dos

fenómenos de reaeração (absorção de oxigênio) e dessorção de gases ou substâncias

voláteis e semi-voláteis (dessorção) conjuntamente, uma vez que ambos os fenómenos

ocorrem simultaneamente e são governados pelas mesmas condições do escoamento.

Tal fato também conduziu ao estudo numérico desses fenómenos de troca via

simulação de tanques de mistura hidrodinâmica, pois estes apresentam características

construtivas e experimentais convenientes para determmar a discretização espacial e

temporal. Em condições controladas de agitação e temperatura, os tanques podem

sünular situações hidrodmâmicas em que ambos os processos estejam ocorrendo, com

o intuito de obter parâmetros de troca específí-cos que possam ser utilizados nos

modelos de transferência de massa ou em modelos de qualidade de água, como por

exemplo os estudos com traçadores em corpos de água naturais ou artificiais. Assim,

o seu uso como ponto de partida para a simulação numérica é uma decorrência

natural de suas vantagens.



16

3.3 LEI DE FlCK DA DIFUSÃO MOLECULAR

BARBOSA (1997) descreve os passos tradicionais do estudo de difusão de

agentes passivos. Primeiramente defíne-se um constituinte genérico, ou um soluto

denominado de traçador, qual é o agente passivo propriamente dito, ou seja, a sua

presença no corpo de água não provoca alterações nas características hidrodinâmicas

do escoamento. A formulação é consequência da aplicação do balanço de massa sobre

uma porção do fluido pelo qual o traçador é transportado. Usualmente a formulação

de difusão molecular serve como base para as análises subsequentes da difusão

tirbulenta, por analogia.

O modelo matemático usado para representar o processo de difusão, ou seja,

o processo pelo qual a matéria é transportada de uma parte a outra por consequência

apenas de movunentos moleculares randômicos, foi desenvolvido por Fick, em 1855.

Segundo Fisher et alï apud BARBOSA (1997), Fíck formulou uma teoria que descreve o

processo por difusão em analogia aos processos representados pelas leis de Fourier e

Ohm, já conhecidas, para a difusão de calor e eletricidade, respectivamente, na forma:

€lwi _ _n ^L
fi~Õy~^ ~ÍJi~W (3.1a)

onde J = fluxo de massa por unidade de área (densidade de fluxo)

p = massa específica do fluido

wi ^ fração mássica,

Dl OU D AB = coeficiente de Difusão molecular ou difüsividade molecular,

dwi/ày == gradiente de concentração na direção y em termos de fração mássica,

dCi/dy = gradiente de concentração na direção y em temias de massa.

A grandeza densidade de fluxo, J, é de natureza vetorial e, para o caso

multidimensional, podemos representar a equação da difL^ao na forma:

J=-pD,^=-D,\7C O.ib)

' FISHER, H.B., EMBERGER, J. LIST, E.J.KOH, R.C.Y. e BROOKS, N. H., (1979, Mixing in
ïnland and Coastal Waters. N. Yoric Academíc Press.
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onde VC = gradiente de concentração nas três dimensões, com componentes Jx,

Jy, Jz, num sistema de coordenadas cartesianas, e V é o operador gradiente. Daqui

em diante serão considerados sinónimos os índices i e AB, em D, indicando, a difusão

do componente^ no solvente B.

HELOU (1994) menciona a difusão como um movimento molecular aleatório

que ocorre em todas as formas de matéria, sendo que nos sólidos o processo é de

modo geral muito mais lento que nos líquidos e gases. HELOU (1994) descreve ainda

que a ciência atômica tem demonstrado que o conceito de matéria em uma condição

estática é relativo. Numa temperatura qualquer, acima do zero absoluto, as moléculas

individuais de uma substância movem-se incessantemente e de fonna aleatória,

independentemente uma das outras. Colisões frequentes ocorrem entre as partículas,

de modo que a trajetória de uma única partícula é um zigzag. Entretanto as partículas

em difusão possuem um fluxo, cujo sentido de propagação vai de locais de maior para

os de menor concentração. As leis de difusão (equações 3.1a-b) mostram

precisamente a relação fluxo de uma substância difundida e o gradiente de

concentração responsável por este fluxo.

A quantificação de DAB é, por vezes, considerada mais complexa do que as

descrições análogas para os coeficientes de transferência moleculares de quantidade

de movimento e energia que ocorrem em um componente. Uma vez que a

transferência de massa ocorre em misturas , sua avaliação deve envolver a análise do

efeito de cada componente (WELTf 1984, opurfMOMESSO, 1996),

Tem-se também a segunda lei de Fick, decorrente da aplicação do princípio da

conservação da massa, que pode ser escrita em função de coordenadas cartesianas

(x,y,z) na forma:

ÔC
= D^V2C = DAB " v- ~ ^ ÂB

2õ^C ô^C ô^C
+ ——+

^ ôx ôy ôz Jôt ^ ôx ôy ôz

72

(3.2)

onde V é o operador laplaciano. Na equação 3.2 considerou-se haver Ísotropia para a

difusão.

A transferência de massa também ocorre em um meio com único componente - "autodifusão".
3WELTY, J. R. (1984) - Fundamentais ofMomentum, Heat cmdMass Transfer - 2a Ed. New York,
John Wiley e Sons, Inc. 803 p.
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3.4 DIFUSÃO ADVECTTVA

Neste caso o meio e o constituinte passam a ter velocidade relativa não-nula e

admite-se que o agente passivo seja transportado ou advectado com a mesma

velocidade do meio que o contém. A adveçao é tratada como um processo de

transporte distinto da difusão, mas ambos têm efeitos aditivos. Portanto,

acrescentando-se os termos advectivos à equação de Fick, tem-se:

sc . ,,^ ac . ac sc . ac Jô2c . ô2c . ô2c'i ^2,
.+U^C^^+u^-+^^-+w^-^L\^-^+^-+^-\=DV2C (3.3)

â? ~ ~ Qt Sx Qx Qx ~{ôx2 ôy2 Qz2

Esta é a equação nomialmente utilizada na simulação do transporte de

constituintes (agentes passivos) sujeitos à efeitos combinados de difusão e advecção.

EIGER (1991), HELOU (1994) e BARBOSA (1997) apresentam soluções analíticas

simplificadas, à despeito das limitações existentes para os campos de velocidade .

Em escoamentos com velocidade constante (que pode ser uma boa aproxunação em alguns casos) a
equação 3.3 é linear e, como consequência.. tem solução. Os contornos definem, então, a forma da
solução.
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3.5 O COEFICIENTE DE DIFUSÃO MOLECULAR GÁS-LÍQÜIDO (DAS)

O coeficiente de difusão molecular, DAB, quantifica a facilidade" com que

certo elemento ou composto se difunde através de outro elemento ou composto. No

presente trabalho interessam os coeficientes de difusão de gases dissolvidos em água.

O coeficiente de difusão pode ser obtido experimentalmente através de uma

aplicação conveniente da lei de Fick, dependendo tanto da temperatura, T, como da

pressão. P, bem como da composição das substâncias envolvidas (como a presença

de sais dissolvidos na água). KING et al. (1995), descrevem as duas expressões mais

comumente usadas para estimar o coeficiente de difusão DAB, ou seja, aquela

proposta por Wüke-Chang (1955) apud PERRY (1985) e REED et al. (1977) e aquela

proposta por HAYDUK e LAUDIE (1974) apud ÏONG et al. (1995), representadas pelas

equações 3.4 e 3.5, respectivamente;

7,4. IO-8 (<Ï>A^)2. T

^ y T
r,-r.±u \^y^Bf -À

^AB - -7"",. ^0,6" '- <3-4)

_ 13,26.IO-5

'AS - -7-1,4 ^0.589" v-'"

//B y A

<Ï> é um ttfator de dissociação" adimensional, igual a 2,6 para a água, MB, é o

peso molecular do solvente B, T é a. temperahira em Kelvin, ,,5 é a viscosidade

dinâmica do solvente (centi-Poise), e VA é o volume molar de um mol do líquido

puro no ponto de bolha (cm .mol"1) do soluto, representado pelo índice Â. DAB é

calculado em cm /s.

A principal diferença entre as duas equações é a inclusão da temperatura

como parâmetro explícito na expressão de Wiïke-Chang, enquanto que a

dependência da temperatura de DAB é expressa somente em termos de jUg na relação

de Hayduk e Laudie. Observa-se que em ambas as equações o único parâmetro físico

que não é propriedade do solvente é o volume molar do soluto. Em soluções aquosas

diluídas o erro médio da equação 3.4 é da ordem de 10% e no máximo de 30% e em

soluções não-aquosas diluídas é da ordem de 25 a 50% (PERRY, 1985). A expressão de

Wilke-Chang é a mais utilizada na literatura.
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Na tabela 3.1 são mostrados valores da diíüsividade molecular de alguns dos

gases cujos processos de transporte foram simulados neste trabalho, em função de

algumas temperaturas fixas de interesse.

Tabela 3.1: Valores de difüsividades moleculares estimados para os gases metano,

etileno, acetileno, propano e oxigênio .

SUBSTANCIA

METANO

CH4

ACETÜ^NO

C2H2

ETILENO

C2H4

PROFANO

C3H8

OXIGÊNIO

02

vc

(Cm /g-mol)

99.00

113.00

129.00

203.00

73.40

VA

(cm /g-mol)

35.18

40.41

46.42

74.66

25.71

TEMPERATURA

(°C)

15

20

25

30

15

20

25

30

15

20

25

30

15

20

25

30

15

20

25

30

Di

(m2/s) x IO-9

1.504

1.733

1.980

2.246

1.384

1.595

1.822

2.066

1.273

1.467

1.676

1.901

0.958

1.103

1.261

1.430

1.815

2.092

2.390

2.710

O volume molar VA a ser utilizado nas equações .': .'í e 3.5 é calculado a

do volume crítico Vc (cm -mol"1), conforme a equação 3.6, ababío:

partu-

Os dados das difusívidades moleculares dos gases, D^s, foram obüdos a partir de uma sub-rotina
denominada DAB, a qual faz do programa principal TANK.FOR, um dos objetivos principais deste
ttabalüo. Os valores de dífüsivídade da tabela 3.1 foram utüizados para calcular os parâmetros
adimeusionais de ü-ansporte obtidos nos experimentos de CUNHA (1993) e MOMESSO (1996). O
mesmo foi feito para 21 compostos orgânicos estudados por HSIEH et al. (1993a) e l composto por
BARBOSA (1989).
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^=0,285.ï^048 (3.6)

Em REBD et ai. (1977), são tabelados os valores de várias propriedades físíco-

químicas inclusive Vc, para que se possa estimar VA e em consequência DAS. E preciso

frisar, todavia, que a equação 3.6 não é precisa para gases com baixos pontos de

ebulição, tais como He, H2, Ne, Ar, HCN e PH3.

As principais influências de DAS sobre os coeficientes de troca, denominados

por Ki, serão discutidas mais adiante, nos modelos conceituais clássicos e nos

modelos mais recentes existentes na literatura. Referências de interesse acerca do

tema são: KHMG et al. (1995), MACKAY et al. (1991), fflNES e MADDOX (1985), PERRY

(1985), LEDWEL (1984) e REID et al. (1977).

3.6 A CONSTANTE DA LEI DE HENRY PARA COMPOSTOS ORGÂNICOS NA AGUA

Segundo YAWS et al. (1991), a constante de Henry, He, é ideal para estimar a

concentração de um soluto próximo à interface líquido-vapor de uma solução diluída,

permitindo o cálculo imediato da concentração de hidrocarbonetos e outros

compostos orgânicos resultantes de lançamentos acidentais em correntes de água.

Em particular, nos estudos de impacto ambiental, a constante da lei de Henry (ou

simplesmente constante de Henry) é útil na determinação de cargas de substâncias

químicas na água. Textos que apresentam algumas considerações sobre a constante

de Henry são ADENEY e BECKER (1919), NOYAMOTO (1932a,b), McAULIFFE (1966),

MACKAY et al. (1984), WILCOCK (1984a,b), RATHBUN e TAY (1981), RATHBUN e TAY

(1982), RATHBUN e TAY (1986), RATHBUN e TAY (1987), MACKAY (1991), SMTm et al.

(1980), KUO (1984), EISENREICH et al. (1991) entre outros.

O estudo da constante de Henry, He, é comumente usado para quantificar os

processos de absorção e remoção de substâncias químicas da água, principalmente

nas operações unitárias. Tais operações são empregadas para remover COVs que,

por exemplo, contaminam águas subterrâneas. No estudo de YAWS et al. (1991), são

apresentados métodos simples para estimar a concentração de 232 hidrocarbonetos e

130 substâncias orgânicas na interface ar-água, através de He.

Acerca da presença de COVs na água. Dl BERNARDO (1993), descreve

algumas implicações de constituintes orgânicos, oriundos de três fontes principais:
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quebra de moléculas de substâncias orgânicas naturais; atividades antrópicas; reações

que ocorrem nas estações de tratamento de água. De certa forma, as três fontes

podem conduzir a interações diversas entre estas substâncias presentes na água, a

exemplo das ETAs (Estações áe Tratamento de Agua), formando trihalometanos e

outros compostos prejudiciais à saúde pública. O referido autor conclui sua discussão

sobre a real possibilidade de presença de COVs em corpos de água geralmente em

locais próximos às comunidades rurais e as altamente industrializadas ou urbanizadas

(ver LUZ, 1996), as quais podem estar consumindo água com suas características

físicas, químicas e biológicas com concentrações superiores àquelas máximas

permitidas por lei (Resolução CONAMA n° 20/1986, Portaria GM n° 36/1990, as quais

prevêem tratamentos específicos para a remoção de substâncias ou elementos

químicos da água). Assim, vê-se novamente a necessidade de efetuar estudos

básicos, relacionados com conceitos fundamentais em físico-química, para aplicar

em soluções propostas no nível de engenharia.

A constante de Henry pode ser definida como nas equações 3.7(a-c), e

aplicada para compostos orgânicos que são líquidos em temperatura ambiente e

pressão atmosférica, da seguinte forma:

e = ~x~^~ Pi.sat (LÍQUIDOS PARCIALMENTE SOLÚVEISNAÁGUA) (3.7a)
•i^tgua - -T

^ = Yijjü-Pi^at (LÍQUIDOS MlSCTVEIS NA ÁGUA) (3.Tb)

_ l~ynïo
e ~~ ~x.- ^-.- ^GASES PARCTALMENTE SOLÚVEIS NA A.QVA.) ^-

'i^iguo

YÏ, xi.água e pi são o coeficiente de atividade, a fração molar (em níveis muito babcos

na água, Xi «l) do componente ; na água e a pressão de vapor saturado do

componente /, respectivamente. / é um coeficiente de atividade de diluição

"infinita" ^ymo é a fração molar de água na fase de vapor em condições normais do

ambiente (CNTP).

A literatura apresenta muitos estudos específicos para buscar

subsídios sobre o entendimento dos mecanismos de transferência de substâncias

orgânicas na água. Em tanques de mistura (tanto em batelada como pistão)

podemos Citar MOMESSO (1996), CUNHA (1993), HSIEH et al. (1993), BARBOSA (1989),

RATHBUN e TAY (1987a), WILCOCK (1984a), MATTER-MÜLLER (1981); RATHBUN e TAY
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(1980), RAINWATER e HOLLEY (1983), ROBERTS e DANDINKLER (1983), ROBERTS (1984),

DD^UNG (1977), ATLAS et ai (1982), HANNEY (1954); em correntes naturais:

YOTSUKURA et al. (1983), WILCOCK (1984b), RATHBUN e TAY (1987b), RATHBUN e TAY

(1982), McCUTCHEON (1989), CIRPKA et al. (1993), BARBOSA e GIORGETTI (1995), em

canais: RATHBUN e TAY (1986), MACKAY e YEUN (1983), RATHBUN e TAY (1983),

CONWAY e SPIEGEL (1984), COHEN e MACKAY (1978), MACKAY e LEÜSÍONEN (1975); em

estuários LUNG (1993); em oceanos; LISS e SLATER (1974); e em laboratório:

McAÜLIFF (1966) e OUtTOS.

Trabalhos adicionais sobre a constante de Hemy que podem ser indicados são

OS de MACKAY e SHTÜ (1984), LINCOFF e GOSSET (1984), RATHBUN e TAY (1984),

P/ERFELD e UNDQUST (1984), OÏCONNOR (1984), KUO (1984), MACKAY et al. (1991),

EISENREICH et al. (1991), PLATE et al. (1995) e MDAL et al. (1995).

A figura 3. l permite visualizar a ordem de grandeza de He e a sua variação

com a temperatura para algumas substâncias, cujas transferências entre ar e água são

avaliadas neste trabalho.

CONSTANTE DA LEI DE HENRY He (atm)

+->

<;

a»

hrt
h^4

5.00E+04
4.50E+04
4.00E+04
3.50E+04
3.00E+04

2.50E+04
2.00E+04
1.50E+04
'Í.OOE+04

5.00E+03
O.OOE+00

5 10 15 20 25 30 35

T(C)

Acetileno

Etileno

Metano

Oxiflênío

Figura 3.1: Variação da constante de Henry, He (atm), com a temperatura. Fonte de

dados: PERE.Y (1985).
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3.7 DIFUSÃO TURBULENTA

Na maioria dos casos práticos, o escoamento com o qual tratamos é

turbulento. Como foi mencionado, o tratamento considerado para a difusão

molecular serve de base para as analogias doravantes apresentadas.

Nos escoamentos turbulentos as características hidrodinâmicas apresentam

relevantes componentes randômicas, que lhes dão um caráter de desorganização,

sendo importantes para o comportamento da concentração do traçador em um

escoamento turbulento (BARBOSA, 1997). HELOU (1994) comenta que a difusão

turbulenta é, de alguma forma, bastante similar à difusão molecular em fluidos

estáticos. A difusão turbulenta é um movimento aleatório de pequenas porções de

fluídos, denominados de turbilhões, assim como a difusão molecular é movimento

aleatório de moléculas.

A descrição de uma variável turbulenta em um dado ponto do espaço é

geralmente feita a partir do modelo de Reynolds, pelo qual a mesma é representada

pela superposição de uma flutuação turbulenta ao seu valor médio temporal, na

forma (fflNZE, 1959):

C=C+C7 (3.8)

onde C = valor instantâneo da concentração,

C = valor médio temporal da concentração C,

C' = flutuação turbulenta da concentração C em tomo de C.

Semelhantemente para um componente no campo de velocidade U, tem-se:

U=U+Uf (3.9)

onde U = valor instantâneo da velocidade,

U = valor médio temporal da velocidade í/,

U ' = flutuação turbulenta da velocidade U em tomo de U .

Portanto, acrescentando-se os termos de flutuação à equação 3.3, tem-se:
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õ^^U')ô(c^.(V.V')õ(C^^W')ô(c±cl
ôt ôx Qx ôx

=ül

/ '^

ô\c+c). ô\c+C), a2(c+c')
Qxl

+
õy~'

+-
&: (3.10)

Neste trabalho, faremos uso da variável genérica. O, para simbolizar a

variável que está sendo transportada. Assim, temos a equação genérica abaixo:

õ^l^u^^^ ^nõ(^ ^^õ^l
9t ôx ôx ôx

=231
a2(<D+<Ïf) . ô2(0+<F) , ô2(<I^-Q')

ôx:
+

Qy'
+-

Qz:
(3.11)

Dividíndo-se ambos os membros da equação acima por At e integrando num

intervalo de tempo At, definido entre os extremos de integração t et* = t + At, e

finaünente levando-se ao limite quanto At tende para zero, temos:

l ï Ô f ^ ^.. Üf^[o+<i>.]^=
A/J ôt ôt

^ í*

—\^dt+^dt
Ü<&

et
, pois l Otô = O

±](ü+U')4-(^^=^Ü^dt^Ü^+]u^dt^U'^
A^-T" ~ /âx-v- " /~" A/|JU âx- "' ij" ar ~" J" ôx "' ' -l" ar

A/

^ô0> .-. ô ( ao ^ ô^1
ü°^ [dl +Ü^ [<S>-dt +t^' \U'dt + fí/^A

ôx ôx àx Ô3C

„ ô Q l ?^.o<Ï>' . ^5^> ^ô<Ï>'
= Ü^+— \U'^^dt = Ü^+Ü^

ôx A/-J ôx ase Qx

l ?52 ^,^_520
a»+0'|í&=

•2Aí J cx' cx'
(3.12)

As médias dos termos de flutuação (com apóstrofo) no tempo são nulas.

Unindo as equações 3.11 e 3-12 resulta:
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ü<E> „ õ^ ^ô3> a<ï>
-+u:—+v—+w^

et õx: ôy Qz
=^

ô2<É> ô a> ao
òcl

•+- •+-

y &'

õu^1 aro' ô?ro'
-+—+-

òc õy &
(3.13)

Pode-se observar pela equação acima que o termo genérico médio, <I>, é

transportado devido à velocidade média, difusão molecular assim como também

sofre influência dos gradientes espaciais de valores médios de produtos de flutuações

turbulentas. Neste último caso, as flutuações imprimem advecçâo turbulenta ao

termo genérico, que no caso, pode ser um constituinte, de concentração C, de

velocidade U, V ou W^ energia cinética, í, ou taxa de dissipação de energia cinética,

8, ou mesmo a pressão P.

Supondo que as flutuações turbulentas tenham caráter difüsivo, uma vez que

a advecção turbulenta possui média temporal nula, é conveniente postular-se que o

transporte advectivo turbulento seja descrito também por uma lei de difusão análoga

à primeira lei de FÍck, ou seja, o fluxo associado às flutuações turbulentas possa ser

porporcional ao gradiente da variável genérica O. Podemos então escrever:

ür'(D'=-^
ao
ôx,

F'<t>< = -v
í.y

ÔQ
^'

r'<D'=-v
t,z

ô^
ôz

50 ^ôcD ^BS) ^50 5
-+u—+y—+wr—=—

õt ac ôy ôz ac
(A, + v,, J

50
ac

+•
ao

(^+^,y)
ôy

+— (^-)Ï&

(3.14)

(3.15)

v^, Vt,y, v^z são coeficientes de difusão turbulentos. De acordo com o sentido físico

de <E», estes coeficientes assumem também sentidos físicos diferentes.

Da mesma forma, a equação de transporte para uma variável genérica, O,

sob estas hipóteses pode ser escrita, em coordenadas cilíndricas (uma representação

conveniente para este trabalho), omitindo-se por conveniência a barra de média da

variável <S>, como:

Õf_^\. l Ô f^.rr^\. l Ô í r^\ Ô í ^\ l Õ (^ ^
ï+~:^:(Pru<ï>)+^(Py<s>)+Í:(PW<s>)=^±\ r^r-^\+

õ" ' r ôr " / r QO v / ôzu ' r õr^ ""

[r^^]+Afr^^+^ (3.i6)
00 \ lro-tf&J+^
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onde r<i»^ denota um coeficiente de troca turbulento incluindo a contribuição

molecular e S^, denota a taxa volumética de crescimento ou decaimento de O

devido às fontes internas e externas, as quais serão definidas convenientemente em

capítulos subsequentes de acordo com proposições de RANADE et aí. (l989b) e SMTTH

(1997).

O coeficiente r<^^ forma parte da ligação entre o escoamento médio e a

equação de turbulência e também é definido em termos de uma viscosidade efetiva

fJ-^^g- e o número de Prandtl (Pr) ou Schmidt (Sc), ao. A viscosidade efetiva é dada

por:

^eff-=Pvi+^ (3.17a)

onde

C^k2
v,=-^— (3.17b)

s

é a viscosidade cinemática aparente da turbulência, a qual não é uma propriedade de

estado do fluido, mas depende do escoamento, tornando necessário o

desenvolvimento de modelos para que se possa avaliá-la e Cp, = 0.09 (BOTELHO e

MOREIRA, 1991).

3.8 MODELOS CLÁSSICOS DE TRANSFERÊNCIA DE GASES NA INTERFACE AR-ÁGÜA

Como foi dito anteriormente, na maioria dos casos de importância prática a

interface ar-água está submetida a escoamento em regime turbulento e o transporte

através da interface gás-líquido pode ser influenciado tanto pelo lado do líquido

quanto pelo lado do gás- As resistências à troca de gases na interface dependem,

como será visto adiante, da ordem de grandeza da constai-! te de Henry, He. Para gases

pouco solúveis, como os estudados neste trabalho, o transporte através das interfaces

ar-água é influenciado mais pelo escoamento do líquido próximo à superfície do que

pelo comportamento da fase gasosa. Assim, a principal tarefa, dos engenheiros da

área tem sido ligar a taxa de transferência à parâmetros de escoamento do líquido.

As tentativas de modelar os processos interfaciais fizeram surgir diversos

modelos de transferência de massa na interface gás-Iíquido, com vários níveis de
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complexidade. A maioria desses modelos possui simplificações que derivam de

hipóteses adotadas para o mecanismo de transporte (em forma de constantes ou

funções) de origem empírica ou semi-empírica. Isto decorre do fato de os detalhes

físicos da estrutura turbulenta próxima à superfície não serem sujEacientemente

conhecidos.

De acordo com SCHÜLZ (1992) quando estudamos os processos interfacíais a

partir dos modelos conceituais existentes, deparamos com algumas dificuldades de

descrição da interface, decorrentes de nossas limitações para visualizá-la e das

consequentes simplificações que impomos ao modelo criado. Desta forma, sempre

que utilizamos uma expressão matemática para exprimir o comportamento da

variável considerada relevante, estamos apenas reproduzindo a tendência gerada pelo

modelo. Embora este fato ocorra em todas as áreas da ciência, por vezes o mesmo

não é reconhecido, produzindo expectativas falsas acerca do comportamento real do

sistema físico.

Em processos de transferência na interface gás-líquido, três pontos de vista

básicos para a descrição dos processos junto à superfície podem ser extraídos da

literatura da área, que são: a) Teoria dos Dois Filmes (LEWIS e WHTTMAN, 1924), b)

Teoria de Penetração - Renovação Superficial (fflGBlE, 1935 e DANKWERTS, 1951) e c)

Teoria de Altas Agitações (KISHINEVSKY, 1955 e KISfflNEVSKY e SEREBRIANSKY,

1955).

De acordo com SCHULZ et al. (1992) conceitualmente estas três teorias são

distintas. Elas conduzem a equações cujos resultados matemáticos podem ser

eventualmente comparados, sendo sugeridas relações entre as diferentes variáveis

definidas em cada modelo. Contudo, a validade desses modelos deve ser ainda

verificada experimentalmente.

Muitos modelos que visam compatibilizar as três teorias básicas mencionadas

têm surgido na literatura, entre os quais os de DOBBINS (1964a), TOOR e MARCHELLO

(1958), e SCHULZ et al. (1991, 1992). As suas aplicabilidades, entretanto, parecem

momentaneamente restritas. Outrossim, parace haver uma preferência mais ou menos

generalizada pela descrição dos fenómenos ÍnterfacÍais através das teorias de

penetração-renovacão superficial (mostrado mais adiante). Associado a este fato, há

ainda o problema de as teorias envolverem variáveis não facilmente mensuráveis.
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3.9 DESENVOLVIMEm'0 DO FUNDAMENTO TEÓRICO DOS MODELOS DE

TRANSFERÊNCIA NA INTERFACE AR-ÁGUA

O fluxo líquido de qualquer substância através da interface^ ilustrado na

figura 3.2, é descrito pela lei de Fick, repetida aqui por conveméncia,

J = -D
ac

õy y^Q (3.18)

onde J é o fluxo líquido da substância por unidade de área, Di é o coeficiente de

difusão molecular da substância na água ou no ar, C ea concentração, e y é a

distância da interface. O fluxo líquido na interface ar-água toma-se nulo (equilíbrio)

quando a razão de concentração no ar e na água é igual à constante adimensional da

lei de Henry, He,

H,=^- (3.19)
'w

Co é a concentração noare Cw é a concentração na água. Se a concentração no ar

for expressa como pressão parcial, He terá como unidades (pressão/concentração). He

é função das propriedades do soluto, da temperatura, salinidade, etc, e é um

parâmetro bem conhecido para os gases mais comuns como oxigênio, nitrogênio e

dióxido de carbono. Porém seu comportamento ainda não é bem conhecido para

substâncias mais complexas.

Em muitas aplicações, é opinião aceita que a região onde ocorre a

transferência de massa por processo puramente difusivo é bastante pequena,

especialmente quando o escoamento do fluido é turbulento (IIRKA, 1991). E

conveniente expressar o fluxo líquido de um gás como o produto de um coeficiente

de fransferência do corpo líquido, Ki, e a diferença de concentração deste gás entre a

fase líquida (água) e a atmosfera, como:

J=K{^e-cw) (3'20)
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Figura 3.2: Gradiente de concentração na interface ar-água como assumida pela

teoria de dois fílmes-

O inverso do coeficiente de transferência do corpo de água pode ser

conceitualizado como uma resistência à transferência de massa, formada de

resistências em série das fases líquida e gasosa (LEWIS e WHTTMAN, 1924). A equação

abaixo mostra que a resistência global à transferência na interface é a soma das

resistências das fases envolvidas, respectivamente líquida e gasosa:

Ki
•+

K, H,. K,
(3.21)

KL é o coeficiente de filme líquido e Kg é o coeficiente de filme gasoso. Para

substâncias químicas poucos solúveis, He.Kg » KL e Ki =' KL. Entretanto, existe um

grande número de compostos, tais como os pesticidas e herbicidas mencionados

anteriormente, que a maior resistência ao transporte está no filme gasoso, onde

ïïe.Kg « KL. Existem também alguns compostos tais como amônia, benzeno,

bifenil, aldrin, naftaleno, DDT, e cÍorofórmio que são controlados por ambas as fases

e requerem o uso da equação 3.21 completa para determinar a transferência de massa

no corpo de água.

Seguindo uma cronologia mencionada por GULUVER (1991), a primeira teoria

para transferência de massa na interface UquÍdo-sólido em escoamentos turbulentos
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foi proposta por NERST (1904)6, apud GULLP/ER (l99l). Entretanto a primeira teoria

mencionada para a interface líquido sólido foi a teoria dos filmes. Esta teoria

estabelece que um filme estagnado, estacionário no tempo e não transportado, existe

em cada um dos lados da interface. O gradiente de concentração seria uma reta em

cada filme (figura 3.2), em equilíbrio através da interface. Então,

K,=^ ou Sh^^=ï (3.22a)

K,=D^- ou Sh^=KI^-= ï (3.22b)

onde Da, Dw são as difüsividades moleculares da substância em questão no ar e na

água; Ôa e §w são as espessuras da camada estagnada (camada limite de

concentração) no ar e na água, respectivamente; e Sha e Shw são os números de

Sherwood para o ar e água, respectivamente, os quais são convenientemente

definidos a partir do coeficiente de transporte Ki e das espessuras dos filmes.

Atearia dos filmes não é a melhor teoria conceituai de transferência de massa

na interface ar-água em escoamentos turbulentos, porque a espessura do filme está

em contínua mudança com o tempo e é convectado com a velocidade da superfície

(GULLWER, 1991). No entanto, a teoria é conveniente para calcular a espessura

"efetiva" Ôa e Sw a partir de medidas de transferência de massa e é às vezes usada

com este propósito.

Já a teoria de renovação superficial (DANKWERTS, 1951) é uma expansão da

teoria da penetração desenvolvida por HIGBEE (1935). Conceitua que o líquido na

superfície é periodicamente renovado pelo próprio corpo líquido, ou seja, porções

turbulentas de líquido são continuamente trocadas na superfície. Embora o processo

difúsivo molecular exista ababco da interface, a espessura do filme no qual ele atua

varia no tempo e no espaço. A teoria da renovação superficial estabelece

essencialmente que a frequência de renovação é o fator mais importante na

transferência de massa na interface ar-água, ou seja, bem mais do que a espessura

dos filmes.

Nerst ,W. (l 904) - Theory der reaküonsgeschwmdigkeit m heterogeaen systemen- ZeítsclirifF für PhysikaUsche

Chemie. Vol. 47. pp. 52-55. No caso, Nerst propôs o filme para contato direto entre a fase tíquida e
sólida. A partir daí surgiu uma teoria de transferência cpie pemutiu entender o controle de uma reaçâo
quúnica entre as referidas fases.
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O fluxo difiisivo não estacionário J(t) através da interface, de acordo com a

teoria da penetração, é dada pela equação abaixo:

J(t)=^[C^-C^} (3.23)
TC.Í

onde / é o tempo desde que o fluido foi renovado, ou a idade dessa porção renovada;

C é a concentração, e y é a distância a partir da interface. O fluxo médio temporal e

espacial é então

J=[P(t).J(t)dt (3.24)

onde Pft) é a probabilidade do elemento superficial em questão ter a idade menor ou

igual a t. Dankwerts obteve, para P (t), a expressão

P{t) = r.e~r-í (3.25)

onde r é a taxa de renovação superficial média (fflNES e MADDOX, 1985). A união das

equações 3.24-25 conduziu ao resultado:

(3.26)

onde ra e /w são as taxas médias de renovação superficial nos lados do ar e da água,

respectivamente.

A teoria de renovação superficial considera grandes e pequenos turbilhões

como fontes de renovação ou difüsividade turbulenta no mecanismo de renovação.

Entretanto, apesar de as teorias de penetração-renovação estarem melhor

conceituadas, elas incoq^oram novos parâmetros, os quais precisam ser verificados

experimentalmente. Esses modelos foram revisados em EEïWOETT e RATHBUN (1972) e

THEOFANOUS (1984).

KISfflNEVSKY (1955) e KISfflNEVSKY & SEREBRi/^SKY (1955) abordaram O

problema de transferência de massa a partir de uma nova interpretação da equação de

transferência, visto que não se conhece a variação da difüsividade efetiva, De^ que

atua no sistema, para com a distância normal à superfície, y. De é a soma das

difüsividades molecular (DAB) e turbulenta (Di) na interface, dada por
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De=D,+D^ (3.27)

O modelo proposto pêlos referidos autores é dado pela equação abaixo:

(3.28)

onde De é o coeficiente efetivo de difusão (oriunda da equação 3.29), Ar é o período

de renovação ou tempo de contato das fases.

O principal argumento dos autores é que para altas agitações, DT » Di, o que

conduz a uma independência do coeficiente de transferência para com a difusividade

molecular. Segundo SCHULZ et al. (1992), pode-se argumentar que, uma vez que DT é

o único parâmetro que quantifica a agitação, podendo ser variado livremente de

acordo com o experimento desenvolvido e sendo Di um valor constante (geralmente

pequeno, ver tabela 3.2), espera-se uma tendência assintótica na qual DT governa o

fenómeno em altas agitações. Essa indicação sugere que para altas agitações o

processo é principalmente coitírolado pela difusão turbulenta (segunda parcela da

equação 3.27), tendo a difusão molecular uma participação reduzida na troca. Isto

vai de encontro às teorias de penetração-renovação superficial e teoria dos filmes,

visto que sempre o coeficiente de transferência de massa é função da difüsividade

molecular elevado a um expoente próximo de l para a teoria dos filmes e próximo de

0.5 para atearia da renovação-penetraçao.

íONG(l966), citado pêlos autores KOZINSKI e KING (1966), SCHULZ (1985) e

BARBOSA (1997), apresentou um modelo pelo qual as teorias da renovação superficial

e da penetração do filme são casos especiais e uma formulação mais geral (teoria da

renovação superficial com difüsividade amortecida). Este modelo incorpora uma

difíisividade turbulenta na equação da difusão para levar em conta o papel da

turbulência numa fina camada próxima à superfície, na forma seguinte:

ac ô
õf ôy

(A +A)ÔC
õy

(3.29)

onde a difüsividade turbulenta é escrita em termos da distância à superfície na forma

Dt = a. y a fim de levar em consideração o amortecimento devido à presença de
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uma interface. Seguindo este raciocínio, SCHULZ e SCHULZ (199U992) e SCHULZ et al.

(1993), apresentaram uma proposta de solução da equação 3.27, que permitiu

englobar as tendências já mencionadas, desde as teorias dos dois filmes, as teorias da

penetração-renovação, até a tendência esperada para as altas agitações. Para detalhes

sobre o modelo, ver CUNHA (1994) e MOMESSO (1996). SCHULZ e SCHULZ (1991),

resolveram a equação (3.29) assumindo que b = l para o expoente de D^ e a

representando uma escala de velocidade, sendo que alguns parâmetros adimensionais

foram definidos. Aqui apenas serão apresentadas as formas de variação simplificadas

e os parâmetros envolvidos no processo de transferência, representada pela equação:

m'a(.xn,,n )" (3.30)

onde m* = (a.h)/Di, Di é a. difüsividade molecular do gás em questão e, a é uma

velocidade característica do sistema, A é a profundidade da lâmina d'água

(especificamente a razão entre o volume do corpo da água e a sua "área de troca"),

x*min é a definição da posição da interface segundo um sistema de referência

apropriado, igual a (Ki.Di/a2}, e Ki é o coeficiente de transferência de massa . Daí

segue a relação

A:,°ca/f[ZVh]l-/\ onde ?=
2/2+1

n
(3.31)

Com estes dados, pode-se montar a tabela 3.2, ababco, a qual mostra que as

tendências anteriormente mencionadas nas teorias dos dois filmes, penetração-

renovação e altas agitações são englobadas no modelo, cada um sendo um caso

particular deste.

Tabela 3*2: Valores de p e relações entre Ki, a, h e Di para vários valores de n.

Fonte: SCHÜLZ (1992).

Condição

m* baixo

m* médio

m* alto

n

-I/2

-2/3

-l

_Ë_

o

1/2

l

WI-

^_
W3-

a°

av2

a1

.[D

[D

_L"

KL

,/h]

,/h]v2-

,/h]°-

WI-

•w^.

W3

D,l

1_D,_

. a

h

s

onde -wi, w2, ws são constantes e s = a/h.

No programa TANK.FOR, constam duas subrotinas, XMASTER E MASTER, que calculam os
valores x*mm e m*, para todos os valores experimentais de cada experimento, por autor estudado.



35

Resultados de diferentes fontes corroboram as aproximações sugeridas por

esta formulação (SCHULZ et a/.l993, CUNHA, 1993, e CUNHA et. a/,1994).

Para calcular m * e x min necessita-se dos parâmetros hidráulicos: profundidade

média, A(m), uma velocidade característica do escoamento, ff(m/s); e parâmetros

físico-quÍmicos de transferência de massa: coeficiente de difusão molecular, Di

(m2/s), coeficiente de transferência de massa, Ki (s ). A escala de velocidade adotada

para o equipamento simulado neste trabalho é a velocidade tangencial no extremo do

impulsar, ou seja, a = n.L. m, onde GT é a velocidade angular, í- é o comprimento do

diâmetro (ou raio R).

Em BENNET e RATHBUN (1972) são descritos, detalhadamente, os tratamentos

sobre transferência de massa que têm conseguido sucesso apenas sob condições

restritas de análise. Os autores descrevem que na literatura da área há três grupos

gerais de modelos: (l) modelos conceituais^ baseados em hipóteses formuladas para

o processo de transferência: Modelo dos Dois Filmes, LEWIS e WfflTMAN (1924);

Modelo de Penetração, fflGBIE (1935), Modelo da Renovação Superficial,

DANKWERTS (1951); Modelo de Alta Agitação, KISfflNEVSKY. KISfflNEVSKY E

SEREBRIANSKY (1955); Modelo da Penetração do Filme, DOBBINS (1956); Modelo de

Mistura Localizada, TOOR e MARCHELO (1963); Modelo da Difüsividade Turbulenta

de Renovação Superficial Amortecida, KING (1966); Modelo dos Grandes Turbilhões,

FORTSCUE ePEARSON (1967), THEOFANOUS (1984), Modelo da Aproximação Linear da

Difüsividade Turbulenta de SCHULZ e SCHULZ (1991, 1992). A partir de um estudo

dessa literatura, é possível sugerir que não se pode esperar que uma única equação

forneça em definitivo o coeficiente de transferência, representado por Áj, sendo que

características físicas, geométricas e cinemáticas do escoamento interferem na sua

quantificação. (2) semi-empíricos, que combinam convenientemente os fatores que

afetam o processo de transferência de massa na superfície livre. Neste caso, as

constantes nas relações, assim sugeridas, são determinadas por regressões múltiplas;

KRENKEL e ORLOB (1963); THACKSTON (1969a). E (3) modelos empíricos, resultantes

de análises de regressão múltipla das variáveis consideradas relevantes ao

investigador, ou a partir da análise dimensional utüizando parâmetros do escoamento

médio, do gás e do líquido: STREETER e PHELPS (1925); CHURCfflL et al. (1962);

LANGBEIN e DARUM (1966); ISAACS e GAUDY (1968); e NEGULESCU e ROJANSKY (1969).

Em BARBOSA (1997). As referências mencionadas apresentam estes modelos bem

detalhados.
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Considerando-se os trabalhos teóricos de SCHÜLZ e SCHULZ (1991, 1992)

SCHULZ et aí. (1993) e os ü-abalhos experimentais de CUNHA (1993) e MOMESSO (1996),

vê-se que a representação física do problema interfacial de transferência de massa

deve envolver modelos convenientes que relacionem as variáveis definidas ao longo

dos desenvolvimentos teóricos, mas as descrições assim obtidas podem ser

comprovadas apenas mediante resultados experimentais.

3.10 MÉTODOS DE OBTENÇÃO DO COEFICIENTE DE REAERAÇÃO K^

A inexistência de uma teoria única de aceitação geral nas três últimas décadas

conduziu ao desenvolvimento de métodos experimentais de detemúnação do

coeficiente de reaeração, K^_ = K, i h, onde h é a. profundidade média do corpo de

água em questão. As técnicas empregadas são baseadas em métodos indiretos, como

a técnica do balanço de oxigênio, STREETER e PHELPS (1925) e a técnica de

perturbação do equilíbrio, GAMESON e TRüESDALE (1955), e CHURCfflL et al. (1962).

Ao longo deste período, TSFVOGLOU et al (1965, 1968, 1979) desenvolveram o método

conhecido como a técnica dos traçadores gasosos. Este é o método mais difundido e

aceito atualmente (FRIEDMANN et al. 1991 e BARBOSA e GIORGETH, 1995). Porém, o

mesmo era utilizado, originalmente, com traçadores radioativos. A técnica foi

modificada pela substituição do traçador radioativo por um traçador gasoso orgânico,

especificamente hidrocarbonetos leves como: propano, etileno, etc. A fundamentação

da técnica reside na constância da razão entre os coeficientes de troca de gases

distintos, submetidos às mesmas condições físicas, como idênticas condições de

turbulência e de temperatura. Geralmente, esta razão é obtida experimentalmente em

tanques de mistura, dentro de uma faixa limitada de condições, como as supra

citadas. Uma das grandes vantagens do emprego da técnica é a possibilidade de

calibração de modelos empíricos e semÍ-empíricos, os quais relacionam o coeficiente

de reaeração com parâmetros físicos, por assim dizer, facilmente mensuráveis no

escoamento (PAJRKER e GAY, 1987).

A razão mencionada, denominada fator de conversão ou razão de

transformação (Rij = Ks/Kj) é um parâmetro relativamente fácil de ser determinado

em laboratório. Este fator é utilizado para a detemúnação de coeficientes de aeração

atmosférica, Kz, em corpos d'água e também pode ser introduzido nos modelos de

qualidade de água com o objetivo de gerenciar e controlar os níveis de oxigênio e

garantir os níveis mínimos de sustentação da vida (seres aquáticos superiores como,

por exemplo, peixes, etc).
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McCUTCHEON et ai (1989) apresentam uma abordagem detalhada sobre

traçadores em água objetivando sua aplicação em modelos de qualidade da água.

RATHBUN et al. (1978), McCUTCHEON et ai. (1989) descrevem que, desde o uso original

do propano e etileno como traçadores gasosos, pelo menos no caso do etileno,

poderia haver um certo grau de biodegradabilidade em alguns tipos de correntes, o

que justificaria o abandono deste gás ao longo dos últimos anos. Isto aponta uma

primeira desvantagem do uso de hidrocarbonetos como traçadores. Uma outra

desvantagem da técnica é que os traçadores hidrocarbonetos são pouco solúveis em

água, requerendo uma injeção contínua de borbulhamento de gás a fim de alcançar

níveis mínimos de concentração para detecção em um ponto a jusante em correntes

naturais. McCUTCHEON et al. (1989) dizem que basicamente o método dos

hidrocarbonetos requer métodos e equipamentos mais elaborados do que as outras

técnicas, porém ele não apresenta os problemas de saúde pública como o uso de

traçadores radioativos.

A tabela 3.3 mostra as razões entre coeficientes de reaeração e coeficientes de

volatilização encontradas na literatura para diversas situações experimentais.

Apesar da proposta de constância nos trabalhos de WÜ.COCK (l984a,b), houve

uma significante variação com relação à razão Sij = Ki/K, para o traçador cloreto de

metila, onde X^^ÏCEBC? variou com a temperatura (dentro de uma faixa de 5 a 35 C).

O resultado foi a equação abaixo:

K^^ .___ .-530.97
TL=4-323-exp<7^)) (3-32)

Finalmente, com relação a traçadores alternativos, HOVtS et al. (1984)

desenvolveram preliminarmente um método para quantificar kriptônio não radioativo

para estudos de aeração em estações de tratamento de águas residuárias. Se for

possível medir baixas concentrações de kriptônio estável, o uso desta técnica poderá

superar algumas das dificuldades envolvidas na aplicação das técnicas de traçaáores

radioativos ou traçadores hidrocarbonetos. Entretanto, McCUTCHEON et al. (1989)

sugere que a primeira dificuldade seria o acesso para operar equipamentos

apropriados, como o espectrômetro de massa.
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Tabela 3.3: Razões entre Coeficientes de Reaeração e Coeficientes de Volatilizaçao

de Vários Compostos encontrados na Literatura.

COMPOSTO

ETILENO

PROFANO

ETILENO

PROFANO

ETILENO

PROFANO

CLORETO DE MET&A

KRIPTÔNIO

UJ-TRI-CLOROETANO

1,2-DI-DELOB.OETANO

DlQXtDO DE CAEBONO

BENZENO,

CLOROFQRMIO,

CLORETO DE METILENO

ETOLUENO

CLORETO DE VZNILA

EÜLENO

METANO*^

PROFANO*

ACETDLENO*

RAZÃO

1.15 ±0.02

1.39 ±0.03

1.13 ±0.11

1.36 ±013

L14+0.09

L36+0.09

1.41

1.20 ± 007

1.68±0.(»8

1.61 ±0.04

1.04 ±0.02

1.53

0.43 ±0.07

1.138+0.146

1.216-1.012

1.431 ±0.019

1.126 ±0.015

REFERENCIA

Rathtom^a/.(1978)

Rathbuntía/.(1978)

Bales e Holley (1986)

Bales e HoUey (1986)

Ramwater e Holley

(1983,1984)

Ramwater e Holley

(1983J984)

Wücok (1984a,b)

Tsivoglou e Wallace

(1972)

RathbuneTay(1982)

RathbimeTay(1982)

Ljubisavljevic (1984)

RathbimeTay(1982)

Hm et al. (1976)

Barbosa (1989)

Momesso (1996)

Momesso (1996)

Momesso (1996)

COMENTÁRIOS

Determmação Experimental. Não

encontrou nenhum efeito sohre filmes de

óleo ou surfactantes.

Determinado em canal de laboratório.

Detennmado em tanque de mistura.

Canais de Laboratório.

Estudos de Laboratório. Tanqaes de

mistara.

Estudos de Laboratório. Tanques de

mistura.

A 20 °C - Laboratório. Rios.

Reaeraçâo em. correrrtes naturais,

Volatilizaçâo em coirentes naturais

VolatÜização em correntes naturais

Planta de tratamento de águas residuárias.

Correntes naturais.

Ecossistemas Aquáticos.

Tanques de Mistura

Tanques de Mistura (CUNHA, l 993)

Tanques de Mistura (CUNHA, l 993)

Tanques de Mistura (CUNHA, l 993)

Além da técnica dos traçadores gasosos outras estão emergindo com o mesmo

intuito de quantificar o coeficiente de reaeraçao, como os trabalhos de CARREIRA

(1995) e ROMA (1995), sobre a relação entre o coeficiente de reaeração e parâmetros de

turbulência superficial obtidos por métodos ópticos. Além desse, o método de

Parâmetros experimentais que foram utilizados neste trabalho.
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traçador sólido, proposto incialmente por GIORGETn e GÏANSANTI (1983), seguidos

posteriormente por SCHULZ (1985), BICUDO (1988), BICUDO e JAMES (1990), SCHÜLZ

(1990), GIORGETTI e SCHUL2 (1990), SCHULZ e GIORGETTI (1991) e COSTA (1997)9. Esse

método se baseia no fato de que, tanto o processo de absorção do oxigênio quanto a

solubilizaçao da sonda solúvel, dependem das características turbulentas do meio,

devendo haver uma relação entre elas. Esses estudos mostram também a

versatilidade (modos de abordagens) do assunto e as técnicas que surgem em função

do avanço do conhecimento acerca do tema, o qual se mostra intrincadamente

ínterdisciplinar.

Observa-se na literatura a inexistência de uma abordagem e uma

quantificação definitiva para os coeficientes de transferência de massa. Há, no

entanto, a busca da unificação das tendências dos modelos conceituais apresentados,

vislumbrando um melhor entendimento sobre o assunto. Os parâmetros

hidrodinâmicos e físico-químicos influenciam determinantemente o processo de

transferência interfacial e, portanto, os experimentos são muito vulneráveis às

variações de condicionamento experimental, tanto de laboratório quanto em campo.

Novas abordagens e estudos para o assunto são, portanto, necessárias.

3.11 A INFLUÊNCIA DA TEMPERATURA NO COEFICIENTE DE TROCA Ki

Na literatura da área diversos estudos são apresentados sobre o efeito da

temperatura na transferência de gases na interface gás-líquido. A maioria desses é

realizado para determinar o valor do coeficiente 6 (não confundir com o componente

angular da equação de transporte) da equação

K (T ) = K {20 ° C }0(T~2^ (3.33)

onde K(T) é a taxa de transferência de massa (geraknente absorção de oxigênio) em

uma temperatura qualquer e K(20 °C) é a taxa de transferência de massa a 20°C.

No entanto, existem certas discrepâncias com relação ao valor de â, na

quantificação do coeficiente de transferência de massa. De fato, não é

definitivamente aceito que a equação 3.33 represente o efeito da temperatura sobre

Comunicação pessoal. Tese em andamento: " Desenvolvimento de metodologia de campo para determirsaçao
indireta do coeficiente de reaeração aos escoamentos naturais da água com emprego do método da sonda
solúveF.
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K2 (ver CHÃO 1987a,b). Os valores observados em vários estudos de campo e de

laboratório parecem estar limitados à faixa 1,008 < O ^ 1,047, apresentados pêlos

autores TRUESDALE e Van DIKE (1958), e STREETER et. al. (1926), apud RAINWATER e

HOLLEY (1983). ELMORE e WEST (1961), estudando a absorção do oxigênio, obtiveram

o valor de 1,0241 para (9 em um tanque no qual a agitação não "quebrou" a superfície

da água. Este valor tem-se tornado comum e tem sido utilizado na previsão de K2

(para o oxigênio), pois parece representar um valor "médio" entre os extremos

mencionados. Portanto, a generalidade aceita acerca do valor de ô = 1,0241 da

correção de temperatura parece ter sua origem em 1961, o qual foi determinado pela

ASCE (1961) -Americcm Socity of Civil Engineers Commitee on Sanitary Engineering

Research. JENSEN (1991), fez um estudo do efeito de temperatura para babcos níveis

de agitação, avaliando diferentes efeitos da temperatura sobre a absorção de gases e

obtendo valores de O = 1,035 para dois gases. Verificou ainda que 0 não variou de

modo diferente para altos e baixos níveis de turbulência.

No trabalho de CUNHA (1993) a tendência obtida não seguiu aquela

mencionada por RAINWATER e HOLLEY (1983). Na tabela 3.4 são mostrados

resultados experimentais dos testes nas temperaturas 15, 20, 25 e 30°C, para os gases

metaao, edleno e acetileno. Como já foi dito, o valor de O sugerido pela ASCE (1961)

nas normas de medida de coeficientes de reoxigenação é 1,0241. Em CUNHA (1993)

os valores médios obtidos diferiram em média 1,21% do "valor normalizado . Os

maiores erros foram relacionados aos testes com maiores agitações. O efeito da

temperatura, quando analisado de acordo com a relação da equação 3.6 produziu

valores médios de ô de 1,0366 para gás metano, 1,0262 para o acetileno e 1,0307

para o etileno, na faixa de temperatura de 15 e 25°C, como mostrado na tabela 3.4.

Estes valores apresentam desvios do valor padrão {0 = 1,0241), porém ainda

mantendo uma boa proximidade para com o mesmo.

Segundo McCUTCHEON et cd. (1989) nas aplicações das equações de reaeração,

as correções de temperatura são necessárias se as mudanças são significantes (de l a

2°C) e são necessárias quando se deseja fazer comparações entre equações e

resultados. Na tabela 3.5 são mostrados resultados de alguns estudos efetuados para

estimar o parâmetro de correção de temperatura Ô.

E importante lembrar que a equação 3.33 é aplicada às equações empíricas e

semi-empíricas de Ks. Entretanto, para equações baseadas em modelos conceituais
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estas correções não são aplicadas tão diretamente (0'CONNOR e DOBBINS, 195810 apud

McCUTCHEON et ai, 1989). A diferença básica está na substituição do coeficiente de

transferência de massa (equação 3.33) pela difüsividade molecular, sendo que Ô

apresenta, para a difüsividade molecular, o 0 =1,037, como indicado na equação

abaixo:

•Di=D'(20.C)(l-037)(r-20) <3-34)

onde Dï(20°C) é dado em cm /s. McCUTCHEON et al. (1989), indicam que outras

formas são apresentadas na literatura e, em qualquer caso, as outras equações

produzem resultados diferentes da equação 3.34 quando correções de temperatura

são estimadas.

10 0'CONNER, D. J. eDOBBINS, W. E.(1958) - Mechanism ofreaaatíon m natural streams. Trans. Am. Soe.

Cm Eng. 2934,641.
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Tabela 3.4; Valores de ^(mínimos, máximos e médios) nas faixas de temperatura de

15 a 25°C, 20 a 30°C e 15 a 30°C. Fonte: CUNHA (1993).

15a25°C

24 Experimentos

9 (mínimo)

Q (máximo)

6 Cmédio)

20a30°C

6 Experimentos

9 (mfmrno)

9 (máximo)

9 <médio)

15a30°C

6 Experimentos

6 (min i mo)

Ô (máximo)

6 (médio)

METANO

(I)

1.000

1,042

1.036

METANO

(IV)

1,0284

1,0465

1.0366

METANO

(VII)

1,0420

1,0572

1.0496

ACETILENO

m
1.0075

1.0409

1.0262

ACETILENO

_QL

1,0287

1,0294

1.0291

ACETILENO

(VHD

1,0317

1,0488

1,0403

ETILENO

_^L

1,0052

1,0431

1.0307

ETILENO

^TL

1,0299

1,0436

1.0355

ETILENO

(DO

1,0380

1,0628

1.0504

CÁLCULO DOS ERROS COMPARADOS COM "9" NORMALIZADO

9 (normalizado) = 1,0241 (para o oxigênio)

Erro =
càlculwSo rwnwitízado

Ô.normalizado

.100% •Erro Relativo

E(I) = 0,59%,

E(ïï) =0^1%,

E(m) = 0,60%,

E(IV) = 1,22%,

E(V) = 0,49%,

E(VI) = 1,11%,

E(VII) = 2,49%,

E(Vffl)= 1,58%,

E(DÍ) = 2,57%.

E representa o Erro Relativo.
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Tabela 3.5: Valores de O Reportados na Literatura para o Coeficiente de Reaeração

Kï. Adaptada da Fonte: McCUTCHEON et a/.(l989).

REFERÊNCIAS

Streeter(1926)

Stoeeter et al.

(1936)

Dowmng e

Truesdale (1955)

apud

McCUTCHEON

(1989)

Truesdale e

Vandike(1958)

ASCE (1961)

Metzger (1967-8)

Tsívoglou e

WaUace(I972)

apud McCÜTHEON

(1989)

Krenkel e Novotay

(1980) apwS

McCUTHEON(I989).

COEFICIENTE DE

CORREÇÃO Q

1.0159

L047"

l.022±0.005

1.018,1015,1.008a e

1.018

1.0241

1.013 (10-0°C\

1.016 (20-3CK*),

1.022±0.004

1.029

COMENTÁRIOS

Proposta como estimativa prelimmar usando dados de correates e

posteriormente revisado.

Esümaüva baseada sobre dados questionáveis em canal pela falta de

conürole de temperatura.

Baseado em experimentos com tanques de mistura (em becker). A

dependência sobre a taxa de mistura foi obsCTvada. Em 12.8 ipm ô

= 1.0202; em 38 ipm 0=1.0238; em 86.8 ipm^= 1.0173; em 115

rpm Q = 1.0200. Essas mvestigações indicaram que uma equação

linear representa melhor o efeito de mudanças de T sobre K2.

Determinada em experimentos em canais. Também foi sugerido que

uma expressão linear se ajustava melhor aos seus dados.

Detemunado por testes de mistura em frascos dotados de grandes e

pequenos impulsares à 5, 10, 15, 20, 25 e 30 C, usando tréplicas

experimentajs e água desülaáa- O valor de ô = 1.0226 quando se

utilizou impulsores maiores formando vcrtex. Nos iaq>ulsores

menores isso não ocorreu. Os dados seguem a fórmula de

Arriiemus.

Valores relacionados com graus de mistura. Valores parecem estar

de acordo com aqueles obtidos a partir da difusão molecular^

espessura do filme e taxa de mistura. Os dados seguem a fórmula de

Airhenius.

Detennioado por Tsivoglou usando Métodos Padrâo de dados de

saturação. O cloreto não apresentou neiihum efeito.

Valor recomendado de origem desconhecida.

(*) 1.008 e 1.047 é a faixa de variação de 6 na literatura.
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3.12 TAXA DE DISSIPAÇÃO DE ENERGIA CINÉTICA - S

De acordo com SCHULZ (1985, 1989) a busca de parâmetros convenientes que

possam ser relacionados com os coeficientes de transferência de massa, conduziu a

um estudo mais detalhado por parte dos pesquisadores da área, do fenómeno

turbulento em si e de seus parâmetros relevantes. Neste sentido SCHULZ et al. (1990)

apresentam modelos para reoxigenação de corpos de água baseados nas teorias de

misturadores isotrópicos, os quais relacionam o campo turbulento de concentrações

com o campo turbulento de velocidades. Nesse caso, a taxa de dissipação de energia,

s, surge como parâmetro hidrodinâmico fundamental na quantificação do coeficiente

de reoxigenação (ou dessorção, ou volatilização de gases). No referido estudo foram

sugeridos três comportamentos de Ki com s, dados na forma

K ^ CC £
1/2

K ^ v. s {para baixas agitações}

{para agitações altas e moderadas} (3.35)

K L x £
l 13

No trabalho de CUNHA (1993) com relação à taxa de dissipação de energia, s,

os coeficientes de ü-ansferência de massa indicaram uma região com o expoente

próximo de 1/3, que está em acordo com aproximações prévias baseadas na teoria de

mistura isotrópica. Este comportamento foi observado quando a superfície da água

manteve-se geometricamente plana. As possíveis causas de desvios em diferentes

situações estão associadas às condições de deformação da superfície, com geração de

ondas, bolhas e sproys. Isto ocorreu notadamente em altas agitações, onde a lei de

potência com valor de 1/3 não foi confirmada. Também ocorreu desvio da lei de

potência para níveis de agitação muito baixos, em que a turbulência não é

prevalecente na superfície e o modelo não é aplicável. Entretanto, os resultados

mostraram uma boa concordância entre teoria e dados experimentais para uma ampla

faixa de condições de agitação (CUNHA, 1993). Entre os limites acima mencionados

os resultados dos testes de mistura sugerem^ porém, estudos para babcas agitações,

onde estão presentes os processos essencialmente difüsivos. Ao se efetuar uma

análise de Ki com s nos trabalhos de outros autores como ROBERTS e DÃNDINKLER

(1983), ROBERTS (1984), BARBOSA (1989), HSIEH et al. (1993), LJUBISAVLIEVIC (1984), e

outros, verificam-se tendências do expoente de s com Ki que indicam pelo menos

duas fases distintas de comportamento, em conformidade com o sugerido pelas

proporcionalidades aqui reunidas em equação 3.35. Algumas referências em que
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podemos encontrar temas que tratam de problemas específicos da distribuição de

energia no interior de tanques de mistura (tanto experimentais quanto numéricos, os

quais podem ou não estar ralacionados com transferência de massa em tanques de

mistura) são, por exemplo: BATES et al. (1963), MANNING et al. (1963), CmTER (1966),

DESOUSA et al. (1972), RIAT et al (1975), GÜNKEL et al. (1975), RIAT et al. (1976), TATERSON

et al. (1980), JOSHI et al. (1982), HARVEY e GREAVES (1982a,b), DÁVEIS et al. (1984),

MIDLETON et al. (1986), MANN (1986), LAUFHÜTTE et al. (1987), WTNARD et al. (1988),

STENBERG et al. (1988a,b), RANADE e JOSffl (1989a,b), RANADE et al. (1989aLb), ABRARDI et

aÏ. (1990), KUNCEWICZ (1992), KRESTA et ai (1991), RANADE et aí. (1992), KRESTA et al.

(1993), CHAPLE e KRESTA (1994), BRAHIM et al. (1995), ROBERTS et al. (1995). Vale

lembrar que esta distribuição de energia é relevante para a simulação do corpo de

água em agitação turbulenta. Particularmente, para o presente problema, interessa a

distribuição de energia e sua dissipação junto à superfície. Um estudo interessante

neste sentido foi feito por EIGER (1990), sobre escoamento em canais, onde foi

apresentada uma abordagem sobre o parâmetro de dissipação de energia s na

superfície, em que a energia cinética é amortecida em direçao à superfície.

BARBOSA (1997) constatou em seu trabalho com traçadores em rios,

juntamente com as recentes investigações através de medidas diretas, que estas ainda

fornecem informações limitadas do mecanismo de transferência^ o que seria

decorrente da dificuldade de se fazer observações na região de diminutas dimensões,

como as da camada limite, principalmente em condições de intensas agitações. Por

outro lado o mesmo autor descreve em suas conclusões que os melhores modelos de

previsão do coeficiente de reaeração em corpos de água naturais foram aqueles que

utilizam as velocidades e as profundidades médias, como parâmetros indicadores,

respectivamente das escalas de velocidade e comprimento da turbulência, juntamente

com a declividade da linha d'água, como indicador da dissipação de energia. No

presente trabalho esses parâmetros são utilizados na simulação numérica do

escoamento, fazendo-se relações entre estes e os respectivos coeficientes de troca.

3.13 VAMAÇÃO TEMPORAL DA CONCENTRAÇÃO EM UM CORPO LÍQUIDO

A equação de transferência de massa para o caso turbulento permite descrever

a evolução do campo de concentrações médias em um corpo líquido. Quando não se

consideram sumidouros ou fontes que não sejam a atmosfera, o balanço diferencial

de massa utilizando a lei de Fick, já incorporando as flutuações de concentração,
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utilizando as condições de Reynolds e a hipótese de Boussinesq, para o caso

unidimensional, resulta em:

õ^~ = E . 4^- (3-36)
õt " c õyl

onde c é concentração média temporal, Ej é um coeficiente de difusão turbulento

(efetivo) médio espacial e yi é a distância vertical. A equação 3.36 mostra a

semelhança existente entre o equacionamento para a difusão molecular e a difusão

turbulenta.

O modelo da equação 3.36 pode ser simplificado considerando a equação

3.37 que pode ser utilizada para descrever o fluxo de massa por unidade de área

proporcional ao déficit relativo à saturação do gás no líquido:

l dm

A dt
F=^:=T=K,(.C,-C,) (3.37)

onde Â = área da interface gás-Ïíquido, m = massa de gás dissolvido, F = fluxo de

massa por unidade de área, / = tempo do processo, Ki = coeficiente de transferência

de massa, Cs = concentração na superfície do líquido e Cb = concentração do gás

dissolvido no volume do líquido, VL. Observa-se, no entanto, que nos processos

Ínterfaciais a relação A/VL é igualada à altura média da coluna de agua, h=A/VL^

resultando em

—= K,—(C, -C,)= K,.H.(C,-C,)= K,(C,-C,) (3.38)

onde Ki é conhecido como coeficiente de transferência. Quando K, - Ki^ o mesmo é

denominado de coeficiente de reaeração, conforme já comentado ao longo deste

texto.

A integração da equação 3.38 resulta em uma função exponencial para o

processo de transferência interfacial. Assim, a partir da evolução temporal da

concentração do gases (variação exponencial expressa pelas equações de

transferência) obtém-se, por regressão linear^ os coeficientes de transferência de
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massa interíàcial. A análise é feita geralmente sobre o logarítmo da equação

original, ou seja:

^-=^(-K..t)

"7; ^ (3.39)
logj^"^ \=-K,.t

3el C.-C_ J ")"
-o ^s

A forma geral da equação 3.39 representa o processo de absorção ou

dessorção. No caso da dessorção, a diferença básica está no fato de que Cs é

admitido ser zero.

Para concluir esta parte da revisão lembramos novamente que Kz e Ki

dependem tanto das variáveis físicas do meio (grandezas físico-químicas do solvente

e do soluto) quanto das características do escoamento. Um único modelo parece não

descrever, ainda, todos os aspectos relevantes em processos de transferência nas

interfaces gás-iïquido.

Apesar da forma simples da equação final, as relações envolvendo x min

(posição adimensional da interface) e m (é um adünensional que indica o nível de

turbulência) e a taxa de dissipação de energia cinética (densidade de potência), s,

puderam ser comprovadas experimentalmente e são promissoras para estudos

numéricos envolvendo transferência interfàcial de massa.
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3.14 REATORES GÁS-LÍQUIDO AGrTADOS MECANICAMENTE: ABSORÇÃO E

DESSORÇÃO DE GASES

O presente item, bem como os itens 3.15 e 3.16, foram elaborados no sentido

de fornecer uma visão geral da bibliografia relacionada ao assunto de agitadores

mecânicos e de absorção e dessorção de gases. Esse tema é evidenciado a partir das

proposições de GIBBON (1974), que anunciou a chegada da £<Era Ambiental" em que o

aumento da capacidade dos sistemas deu nova ênfase no tratamento de águas

residuárias e aos custos de controle de poluição, com novas tecnologias sendo

absorvidas pelo mercado, como a aeração superficial e a aeração por oxigênio puro.

Assim, o custo energético tem assumido uma nova importância nas considerações de

estações de tratamento de águas residuárias.

O funcionamento dos processos de tratamento aeróbicos dependem da

disponibiüdade de oxigênio. Portanto, uma das utilizações mais comuns da

transferência de gases no campo do tratamento de água residual é a transferência de

oxígênio no tratamento biológico- Dada a baixa solubilidade do oxigênio na água e,

conseqüentemente, à babca velocidade de transferência do mesmo, o oxigênio não

cobre a demanda dos tratamentos aeróbios, se considerarmos apenas a sua capacidade

natural de absorção pela água. Isso também vale para a dessorção de compostos

voláteis e semi-voláteis oriundos desses mesmos processos. Em decorrência disso

surgiu a necessidade de construção de aeradores, de variadas formas, com seus

diferentes graus de eficiência (METCALF, (1985).

LA3SKFORD (1974)12 apu^GIBBON (1974) diz que as propostas de estudos sempre

recaem na eficiência ou no custo dos equipamentos envolvidos, cujas comparações só

são possíveis via parâmetros obtidos da literatura. Desta forma, o desempenho dos

sistemas de aeração podem ser medidos em função de sua taxa de troca interfácÍaL O

referido autor mostrou em suas conclusões que o custo total desses equipamentos é

função de três componentes principais: custo de capital, custo de manutenção e custo

operacional em que as curvas de custo total, em função da capacidade de aeração

para vários esquemas (aeração superficial, borbulhamento e outros) dependem da

capacidade de tratamento em questão. Concluiu também que para qualquer carga

orgânica a ser tratada os aeradores mecânicos de alta velocidade sempre são os que

apresentam menores custos totais/ano.

LANKFORD, D. (1974): Cost-EfFectiveness Comparision ofAeraüon Systems for Use in Activated Sludge
Treatment of Sewage. Chapter 7. pp- 65-88. In: Aeratíon ofActívated Sludge in Sewage Treatmenï
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VILLERMAUX (1995) comenta que ao se elaborar uma revisão na literatura

sobre equipamentos de mistura envolvendo a transferência de gases em líquidos e

misturadores seremos capazes de reconhecer facilmente "peças antigas que são

sinulares àquelas que usamos atualmente, mostrando o pequeno progresso que tem

sido feito nos projetos de equipamentos para as operações unitárias. Isso representa

cerca de 90 anos de projetos nas áreas de destilação e mistura. Comparando com

outras áreas envolvidas com escoamento de fluidos, como é o caso da aeronáutica,

verificamos que as outras áreas experimentaram um desenvolvimento bem maior.

VILLERMAUX (1995) sugere seis áreas importantes para o futuro direcionamento das

pesquisas como é mostrado pela figura 3.3.

(D COMPLEXTOADE

® PROPRIEDADES

ENGENHARIA DE FORMULAÇÃO

TECNOLOGIA DOS SÓLIDOS (D®

® OPERAÇÕES
INTELIGENTES

SELETTVTDADE

CONTROLE LOCAL
DC-ÍÂMICA DOS FLUIDOS

@ @

TRANSFERÊNCIA DE
INFORMAÇÃO

® NOVOS EQUIPAMENTOS

E PROCESSOS

MODELOS
MATEMÁTICOS

Novos EQUIPAMENTOS
MlCROPROCESSOS

MÏCROTECNOLCXaA

ENCEKHARIA QUÍMICA COMPUTACIONAL

TRANSIENTES E CAOS

PROCESSOS MOLECULARES
REALIDADE Vm.TUAL

(D ©

(D GERENCIAMENTODE COMPLEXmADE

® SÍNTESE DE PROPRIEDADES

® USO INTELIGENTE DE RECURSOS MATERIAL E ENERGÉTICO

@ AmffiNTO DE TRANSFERÊNCIA DE INFORMAÇÃO ENTRE PROCESSOS E OPERADORES

® INVENÇÃO DE NOVOS PROCESSOS E EQUIPAMENTOS

@ DESENVOLVIMENTO DE MODELOS SISTEMÁTICOS PARA MELHOR ENTCNDBffiNTO E MAIOR EFICIÊNCIA

DEAÇÃO.

Figura 3.3: Desafios na pesquisa da Engenharia Química. Fonte: VU.LERMAUX (1995).

Os três temas referentes a este trabalho encontram-se destacados em vermelho.
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3.15 EQUAÇÕES BÁSICAS UTILIZADAS EM TANQUES DE MISTURA

Todas as discussões referentes a este trabalho empregam os tanques de

agitação constmídos por CUNHA (1993), dotados de impulsar rotativo axial de seis pás

planas inclinadas 45 com relação à vertical, cujos detalhes construtivos foram

fundamentados nos padrões de BATES (1963). Este autor apresenta uma equação geral

fundamentada em razões adimensionais, na forma:

pg -_ç{^[^{L^{^}f^
pNlDS-v[ f, J l g. J IOJIOJ IflJlüJ LO

onde P = potência, p = massa específica, p, = viscosidade dinâmica do líquido, N =

frequência do impulso^ g = aceleração da gravidade, D == diâmetro da turbina, c ==

distância do impulsor ao fundo do tanque, Z = profundidade da coluna de água, / =

largura da turbina, T = diâmetro do tanque e n = número de pás da turbina.

A variável dependente da equação 3.40 (1-membro) caracteriza o

desempenho do equipamento e é conhecida como número de potência (Np). O

primeiro termo do segundo membro é o número de Reynolds e o segundo é o número

de Froude. Todos os outros termos da equação indicam qualidades geométricas do

sistema e do impulsar, tornando como base um equipamento padrão. Uma vez

estipulada a geometria do sistema de forma que as relações permaneçam constantes e

garantindo a não presença de vórtices, de forma que o número de Fraude permaneça

constante, a equação 3.65 pode ser simpiificada para:

JÏÍ—4^D1T (3.41)
pN3D5 ~\ n

BATES (1963) executou vários experimentos, construindo cuwas para cada tipo

específico de equipamento (hélices), com as quais mostrou que para todas as

geometrias de hélices (unpulsores) o número de potência é uma constante (gráfico di-

logarítmo) a partir de um certo valor do número de Reynolds da equação 3.41 . Para

as características construtivas usadas por CUNHA (1993) e MOMESSO (1996), o valor do

número de Reynolds crítico (a partir do qual Np é constante e = 1,3) é cerca de 1000.

HSU et al. (1997) têm realizado estudos semelhantes utilizando a anáUse dünensional para avaliar
variáveis geométricas e operacionais em tanques agitados com indução de gás no corpo líquido.
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Assim, toda a faixa de agitação utilizada por ambos os autores permaneceu acima

deste número de Reynolds, de modo que utilizaram o valor mencionado de Np^

A potência dissipada, ou a taxa de dissipação de energia, está díretamente

associada com a eficiência de troca na interface ar-água dos tanques de mistura e é

por isso mesmo uma variável importante para ser avaliada, com o auxÜio no modelo

de turbulência k-s, na previsão dos processos de troca. A vantagem de usar

equipamento padronizados é que pode-se fazer comparações dos processos de troca

mais, sünilannente aos estudos de HARVEY e GREAVES (l982a,b), RANADE et al. (1989),

RANADE et al. (1990). Tais autores apresentaram uma revisão sobre escoamentos

gerados por turbinas de disco, tanto no contexto experimental quanto no

computacional e fizeram comparações entre ambos os estudos, sempre utilizando

padronização geométrica. Por outro lado RANADE et al. (l989a,b) fizeram um trabalho

semelhante utilizando turbinas de seis pás planas, com as mesmas características de

CUNHA (1993) e MOMESSO (1996). Uma das melhores revisões sobre escoamentos com

impulsares axiais em tanques de mistura, segundo RANADE et ai (1989a) foi feita por

FORT (1986), o qual fez um levantamento bibliográfico geral sobre as características do

escoamento nesses sistemas.

3.16 ESCOAMENTO EM TANQUES DE MISTURA E PARÂMETROS TURBULENTOS

RELEVANTES

A tentativa de descrever o escoamento de fluidos newtonianos (água) em

tanques com iníbidores de vórtices (estatores), tem sido abordada nas três últimas

décadas, principalmente com ênfase em aspectos relativos à taxa de dissipação de

energia local, com frequentes observações de que a energia por unidade de volume ou

massa, £•, é geraünente um critério da agitação útíl^ particularmente em processos

onde uma fase é dispersada em outra. Portanto, o que se apresenta doravante é unia

sequência cronológica de trabalhos na área, que norteou a evolução das ideias e das

metodologias adotadas, juntamente com os parâmetros que cada autor considerou

relevante.

CUTTER (1966) sugeriu que a isotropia local fornece uma explicação para o

comportamento da intensidade dos turbilhões de pequena escala em escoamentos

turbulentos. Em números de Reynolds suficientemente altos as características dos

turbilhões nesta escala são dependentes somente da taxa de dissipação de energia

local e da viscosidade. A intensidade de seus turbilhões passa a ser uma função
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somente do seu tamanho e da taxa local de dissipação de energia por unidade de

massa, £. Existem muitos relatos na literatura indicando que o escoamento está

distante de ser homogéneo, mas quase não existem dados quantitativos turbulentos

em tanques sobre o assunto (SACHS e RUSHTON, 1954 apud CUTTER, 1966). O

importante aspecto do trabaTho de CUTTER (1966) foi a busca de uma descrição do

escoamento da água com ênfase na taxa local de dissipação de energia, utilizando um

método fotográfico para estimá-la. Demonstrou também que as velocidades médias

tangencial e radial são aproximadamente iguais na região próxima da turbina e que a

velocidade tangencial decresce mais rapidamente do que a radial com o aumento da

distância radial.

MUJUMDAR et al. (1970) mediram velocidades médias e velocidades de

flutuações radiais em escoamento em tanques cilíndricos agitados por turbinas.

Foram obtidos também as funções de auto-correlaçao, espectro de energia e

ampütude de ftmções de densidade de probabilidade das flutuações de velocidade

radial. Foi determinado que a amplitude da componente periódica decresce com a

distância radial a partir da extremidade da turbina, fato usado para corrigir as

intensidades de turbulência medidas. Os parâmetros de turbulência foram medidos

usando um anemômetro de fio quente à temperatura constante usando ar como fluido

dentro do tanque. A técnica de fio quente foi usada pela facilidade de operação e

resposta de frequência extremamente boa, na época. Segundo MÜJUMDAR et al. (1970)

o espectro de energia e a taxa de dissipação de energia mostram grandes picos

devidos à frequência de passagem das turbinas. A macro-escala, computada a partir

do coeficiente de correlação, foi determinada como sendo da mesma ordem de

grandeza da largura das pás das turbinas que geraram a turbulência.

DESOUSA e PIKE (1972) estudaram escoamentos em tanques de mistura com um

impulsor de turbina, onde foram medidos perfis de velocidade usando um tubo de

Pitot tri-dimensíonal. Os autores compararam medidas reportadas na literatura para

água e ar, variando o diâmetro do unpulsor e uma velocidade, para diferentes

diâmetros do tanque. Detectaram que no restante do tanque, fora da região da

turbina, existe um campo de escoamento tridimensional, de baixa velocidade; e que o

centro de circulação não corresponde a um ponto verdadeiro de estagnação como

havia motrado NAGATA et al. (1959)14, pois nesta zona indicada apenas parecia existir

quando as linhas de corrente eram plotadas no plano r-z. Assim, os modelos bi-

Nagata, S., Yamamoto, K., Hashimoto, L. e Naruse, Y., Mem. Fac. Eng., 21, 260, Kyoto

Umversity (1959).
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dimensionais do escoamento somente previram qualitativamente o escoamento. Os

autores concluíram que nenhum modelo foi desenvolvido para descrever

satisfatoriamente o escoamento em tanques agitados.

DESOUSA e PIKE (1972) também fizeram uma revisão sobre os esquemas e

técnicas de medidas de velocidade em escoamentos deste tipo, apontando as

vantagens e desvantagens do uso de cada uma delas. Apontaram, que o esquema ideal

seria aquele que não interferisse no campo de escoamento e permitisse a medida de

velocidade instantânea, ou seja, o medidor de velocidade laser doppler. No entanto,

em seu trabalho foi escolhido o esquema do tubo de Pitot. Baseados nos resultados da

literatura sobre tanques de mistura, reportaram que estes não poderiam ser modelados

em uma única região. Ele deveria ser separado em várias regiões e um diferente

modelo usado para descrever o escoamento em cada região. Os autores dividiram o

tanque em seis regiões. Concluíram, ainda, que o escoamento que retorna da corrente

do impulsar ocupa uma região estreita nas paredes do tanque com uma espessura de

aproximadamente 16% do diâmetro do tanque. Este fato conduziu à prática

comercial de uso da largura de baffles de 10% do diâmetro do tanque em projeto de

reatores de mistura.

VANT RIET et ai (1975) estudaram as descargas de turbina tipo Rushton com

seis hélices, usando medidas fotográficas para a velocidade, a fim de analisar o

sistema de esteiras de vórtices em água e glicerol Os autores concluíram a partir da

determinação dos campos de pressão em duas diferentes escalas, que o número de

Reynolds seria um parâmeü'0 suficiente para execução de um prpjeto em escala real.

Verificaram também que a aceleração centrífuga e a taxa de cisalhamento associadas

com o trajeto dos vórtices é muito maior do que o indicado na literatura consultada.

Os autores indicaram que, embora o trabalho tenha sido restrito a uma simples fase de

escoamento, os resultados apresentados são de importância para a maioria das

aplicações de turbinas de disco para operações de dispersão-

VAN'T RIET et al. (1976) da mesma forma que o trabalho anteriormente

mencionado, mediram velocidades, para o equipamento já descrito, com uma sonda

de filme quente cónica estacionária, a fim de conhecer o campo de escoamento

relacionado com o impulsar. Três aspectos importantes foram levantados: (a) existe

uma grande periodicidade na velocidade próxima da turbina quando medida por uma

sonda estacionária, e está relacionada com a frequência de passagem da mesma; (b) a

intensidade turbulenta varia grandemente com distância vertical a partir do plano do
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agitador; e (c) o espectro de energia baseado na jGrequêncía é inconsistente com a

teoria de turbulência isotrópicas. ConcluÍu-se que, a maior parte das flutuações de

velocidades detectada deve ser considerada como pseudo-turbulenta. Portanto, a

determinação de parâmetros turbulentos tais como tamanho de turbilhão, intensidade

turbulenta, espectro de energia, não pode ser feita somente através de medidas de

velocidades com sonda estacionária. Tais valores passam a ser mais um indicativo da

influência dos vórtices do que serem propriamente características genuinamente

turbulentas. Certamente não podem ser usadas como uma base para prever

desempenhos de mistura ou de dispersão. Os autores acrescentam ainda que medidas

de parâmetros de turbulência com sondas estacionárias podem ser feitas, porém a uma

certa distância da turbina.

TATTERSON et al. (1980) estudaram a visuatízação estereoscópica dos

escoamentos induzidos por turbinas de pás inclinadas. A técnica foi usada para

estudar o movimento de partículas nos campos de escoamentos. Foram descritas

observações de natureza geral e de natureza específica, tanto para turbinas em escala

de bancada como industrial. Foram observadas significantes diferenças, sugerindo que

os escoamentos em escala real e de bancada não são facilmente comparáveis enü-e si.

A visualização estereoscópica, neste caso, foi anteriormente apÜcada para medir

estruturas coerentes na camada limite turbulenta, e posteriormente pouco modificada

pêlos autores para estabelecer os escoamentos de grande escala da região do ünpulsor

para turbinas de pás inclinadas. As principais conclusões dos referidos autores foram

que os escoamentos das turbinas em escala industrial eram menos caóticos e mais

coesos do que aqueles de pequena escala. O escoamento predominante no tanque de

escala industrial foi o sistema de grandes esteiras de vórtices na extremidade da

turbma.

JOSHI et ai (1982) descreveram^ através de uma revisão, as características

hidrodmâiïiicas e de transferência de calor e massa em equipamentos agitados

mecamcameiïte. Os escoamentos descritos foram os do tipo padrão (em fase

simples) para vários tipos de turbinas: típo disco, de pás inclinadas. Foi estudada a

Os escoamentos médios gerados por ünpulsores com geometria padrão produzem também

escoamentos padrão. Para impulsores tipo PTD forma-se apenas um "loop" ao longo de um dos
lados simétricos do tanque, com escoamento essenciahnente axiaL como é o caso do presente
trabalho. No caso de se utilizar um ünpulsor de disco com pás planas (pás perpendiculares ao disco),

o escoamento normalmente é radial, formando dois "loops": um abaixo do impulsor e outro acima

do ünpulsor, ambos em senüdos contrários um do outro. Referências que demonstram as
características desses escoamentos em função áa geometria do sistema podem. ser vistas em MÃO et

at. (1997), ISMAILOV et al. (1997), DICKEY et al. (1992), SMTTH (1997), entre outros.
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velocidade mínima do impulsor requerida para que houvesse aeração superficial e

como esta poderia ser prevista. Foram descritas as diferentes estratégias de operação

de contactares agitados mecanicamente, bem como discutidas a importância do

assunto e as lacunas de conhecimento na literatura disponível. No caso específico da

turbina de pás inclinadas ou como é popularmente conhecida turbina de escoamento

axial, foi concluído que as infonnações disponíveis são escassas. Porém, uma

contribuição do estudo de JOSHI et al. (1982) para este trabalho foi dada na seção

de aeradores superficiais que são utilizados para tratamento de águas residuárias,

onde menciona aeradores do tipo turbina com a mesma geometria e escoamento que

foi modelado no presente trabalho. Em suas recomendações os autores ainda fizeram

alusão ao campo de velocidade e aos campos turbulentos (escala e intensidade) os

quais necessitam ser estudados para sistemas gás-líquido. Além disso, concluíram

ainda que estudos comparativos de desempenho de vários projetos de aeradores

superficiais não estavam disponíveis na literatura publicada.

HARVEY e GREAVES (1982a) estudaram o escoamento turbulento em um

tanque agitado com o objetivo de prever este escoamento. Na primeira parte do

trabalho foi proposto um método para modelar o escoamento (fase simples) gerado

por um unpulsor de turbina de disco em um tanque com baffles (mibidores) tipo

padrão, pela aplicação do modelo turbulento K-S. Os autores buscaram dar com isso

um primeiro passo em direção ao desenvolvimento de procedimentos para prever uma

ampla faixa de processos em tanques agitados, incluindo aqueles associados com

transferência de calor e massa, reação química, etc. A parte - ü do trabaUio (HARVEY

e GREAVES, 1982b) é a descrição dos resultados do modelo bi-dimensional do

escoamento turbulento proposto na parte - I. Os autores mostraram que houve

apenas uma concordância qualitativa entre as previsões e os dados experimentais para

as três componentes de velocidades médias, nos locais onde tais dados estavam

disponíveis. Por isso, a ausência quase total de dados experimentais tomam difíceis as

previsões para comparações em escoamentos turbulentos. As conclusões principais

referentes à parte - I são: (a) as medidas de turbulência em tanques agitados são

muitas vezes confinadas à corrente do impulsar, concentrando-se principalmente na

distribuição de k, U e W, (b) embora a característica quantitativa da turbulência da

corrente do ünpulsor não tivesse sido ainda resolvida, ficou claro que a corrente do

impulsar arrasta consigo um campo turbulento fortemente nao-homogêneo; (c) os

gradientes normais não mensuráveis da velocidade de flutuação são a causa da

ausência de qualquer medida disponível de ^ (d) a resultante de seis equações

diferenciais não-lmeares é elíptica e necessita ser resolvida numericamente. As
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principais conclusões referentes à parte - H são: (a) o modelo usado foi simples

devido ao campo de escoamento ter sido admitido bi-dimensional e as condições de

contorno serem tais que limitavam severamente o número de parâmefros governantes

para dois: o número de bombeamento do impulsar e a velocidade radial ; (b) a

turbulência próxima à turbina era altamente não-homogênea enquanto existia uma

turbulência relativamente homogénea na maior parte da zona de circulação; (c)

globahnente, as previsões sugeriram que a taxa líquida de dissipação de energia

turbulenta foi igualmente dividida entre a con-ente do impulsor e a do corpo líquido;

(d) somente 15,6% da energia total introduzida foi aparentemente dissipada pela

turbulência (isto é, um tanto quanto mais baixo do que para o sistema real devido à

ausência de gradientes na direção - 9).

DAVIES e LOZANO (1984) fizeram um estudo sobre turbulência e renovação

superficial em um tanque com superfície limpa. Discutiram sobre as incertezas da

superfície limpa ser ou não verdadeiramente turbulenta, além de indicar estudos sobre

distribuição de tempos de residência dos elementos fluidos na superfície que têm sido

amplamente estudados, como no trabalho de HIGBIE (1935) e DANKWERTS (1951). O

trabalho de DAVIES e LOZANO (1984) apresenta medidas diretas dos parâmetros

turbulentos do líquido no plano da superfície de um tanque agitado. Obtiveram as

distribuições dos tempos de residência dos turbilhões na superËde. As principais

conclusões obtidas foram: a região da superfície da célula agitada é turbulenta; a

disüibuição dos grandes turbilhões (escala integral) próxima à superfície concorda

bem com a função distribuição de Dankwerts, embora exista uma tendência para os

grandes turbilhões serem substituídos mais lentamente do que previa a equação de

renovação superficial. Ou seja, os pequenos movimentos ao longo da superfície são

menos importantes na transferência de massa do que são os grandes movimentos que

estão relacionados com a "renovação superficial."

PLACEK e TAVLARIDES (1985) utilizaram o conceito de esteiras de vórdces,

originalmente introduzido por VANT RIET (1975), a fim de medir a velocidade média e

a intensidade de flutuações de velocidades periódicas em escoamentos de descargas

produzidas por impulsares de turbina de disco com hélices verticais acopladas. Os

dados calculados do perfil de velocidade média e das flutuações de velocidade

periódicas concordaram com dados anteriormente publicados. O trabalho desses

Normalmente o desempenho do impulsor é caracterizado pelo seu número de bombeamento,

NQ = 4jcUzi/3ND^ , onde D é o diâmetro da tmbma, N é número de rcvoluções/tempo, U é a
velocidade radial, Zi é uma coordenada axiaL porém constante na condição de contorno do ünpulsor.
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autores tinha como principal interesse a economia de energia e melhora da qualidade

do produto envolvido no processo de mistura. Os autores mostraram que modelos

mais detalhados para os escoamentos hidrodinâmicos dentro da região das turbinas de

agitadores em tanques são desejáveis.

Os autores sugeriram, ainda, que o seu modelo poderia ser aplicado em

trabalhos subsequentes para desenvolver modelos de escoamentos hidrodmâmicos

dentro de um tanque agitado por turbinas, o qual seria útil para modelar padrões de

macro-escoamento, dissipação de energia, imcromistura de espécies presente no

fluido e, por extensão, modelagem de sistemas multifásicos. O modelo é baseado na

sumlaridade geométrica das esteiras de vórtices atrás das pás do impulsar.

LAUFHÜTTE e MERSMANN (1987) discutiram sobre as condições do

escoamento ser ideal, que são comumente assumidas no projeto de reatores. Em

muitos casos a cinética fomial, que constitui as bases da modelagem de reações, é tão

incerta que aquela idealização do campo de escoamento pode ser aceita. Na prática,

no entanto, desvios da ideaüdade ocorrem e pode ser necessário considerar as

condições reais de escoamento. Em geral, uma distinção é feita entre processos de

macro e micro mistura. Os autores tiveram interesse em estabelecer o tempo de

mistura mínimo para a distribuição total de concentração em tanques de mistura.

Concluíram que na modelagem de várias reações químicas simultâneas o processo de

macro-escala somente não é suficiente. Os autores descrevem tópicos como os

referentes à micromistura, à detemunação da taxa de dissipação de energia local,

métodos de medidas e sistemas de investigação para o fenómeno de escoamento

turbulento usando LDA, determinação das distribuições de flutuações de velocidade

das diferentes configurações de mistura (micro e macro-escalas). A taxa de

dissipação de energia local, £; foi o parâmetro mais importante do modelo. Concluem

ainda que, levando em conta a insuficiente quantidade de informação sobre este

parâmetro chave em reatores agitados, o trabalho permitiu uma primeira determinação

da distribuição da taxa de dissipação local s em diferentes configurações de reatores

de mistura. Já que esta não é uma quantidade medida diretamente, argumenta-se que

uma equação adequada para a sua determinação deve ser encontrada primeiro.

WWARDI et al. (1988) visualizaram o escoamento ao redor de uma turbina de

duas pás planas verticais. Os resultados mostraram que o escoamento entre as pás da

turbina é uma alternância de cinco padrões distintos que são substituídos um pelo

outro. A distribuição de velocidades dos escoamentos estimados a partir da
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visualização por quadros foram bastante diferentes das distribuições médias obtidas.

As distribuições de velocidades em volta das turbinas foram calculadas a partir do

movimento de partículas de traçadores em movimento. Quanto ao escoamento no

tanque como um todo, este foi considerado mais complicado do que na região da pá

da turbina, contrariando o que diz a maioria dos autores que trabalharam com tanques

de mistura. WINARDI et al. (1988) citam, por exemplo, os bem conhecidos vórtices

verticais que aparecem e desaparecem atrás das pás da turbinas e inibidores, em volta

do ebco do impulsar e na superfície do líquido. Os fluxos reversos à dü-eção principal

do escoamento nas regiões distantes do ünpulsor também foram observados. Os

autores procuraram mostrar que os escoamentos reais em tanques são muito instáveis

e afínnaram que o escoamento em tanques poderia ser do tipo instável, sendo

composto de muitos tipos de escoamentos turbulentos distribuídos locahnente no

tanque ao mesmo tempo, sendo que essa distribuição mudaria continuamente no

tempo.

STENBERG e ANDERSON (1988a) descreveram um método para avaliar o

coeficiente de transferência gás-lÍquido, í;a, em um tanque agitado a partir de um

medidor de resposta transiente. O método envolveu medidas de concentração em

várias posições da fase líquida e um modelo de dispersão axial para a fase gasosa. Os

resultados apresentados mostraram as diferenças entre os métodos de avaliação. Um

dado importante do trabalho foi a observação de que a transferência de massa

próxima ao impulsar era muito maior do que no restante do tanque. Apesar disso,

devido ao curto período de tempo, isto teve pouco efeito sobre o coeficiente de

transferência gás-lÍquido avaliado. Enüetanto, a principal falha do método usado foi a

falta de dados precisos do tempo de residência da fase gasosa (tempo de circulação no

seio líquido).

STENBERG e ANDERSON (1988b) modelaram a íi-ansferência de massa gás-

líquido em tanques agitados, com geometria similares, sendo que os coeficientes de

transferência foram determinados pela medida em estado não estacionário de taxas de

dissolução de oxigênio na água. O planejamento experimental e seu efeito nos

modelos de escala real foram criticamente discutidos. Foram reportados os resultados

dos efeitos do tamanho, velocidade do impulsar, energia introduzida e velocidade

superficial do gás sobre o coeficiente de transferência de massa. Os dados foram

ajustados para os modelos, sendo também apresentados modelos que pudessem

reduzir o número de parâmetros e, em adição, busca o melhor entendimento do

fenómeno que determina a melhor transferência de massa. Uma análise estatística foi
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aplicada no sentido de separar os principais efeitos. As conclusões foram que a

modelagem de transferência de massa gás-tíquido é uma tarefa ainda muito difícÜ,

dadas as limitações do entendimento hidrodmâmico.

ARRUA et al. (1991) estudaram a transferência de massa em tanques agitados a

fim de medir o coej5ciente de transferência de massa entre bolhas de gás imersas em

líquido, onde foram envolvidos os processos de dessorção. Eles utilizaram um método

químico denominado de pseudo-estacionário que elimina a necessidade de medir

concentração na fase líquida. Seus dados sugeriram uma relação linear entre o

coeficiente de transferência de massa e a rotação do ünpulsor para uma faixa de

rotação entre 105 e 670 rpm, com diferentes taxas de fluxos de gás. Esta última foi

oriunda de um sistema simples de borbulhamento de gás hélio, localizado sob a parte

inferior das pás do impulsar. Entretanto, os referidos autores reportam-se à literatura

da área afirmando que os coeficientes de transferência de massa dependem de

aspectos específicos do sistema de agitação, incluindo o design e localização do

aspersor e dos inibidores, forma e localização, diâmetro e altura do tanque, indicando

que esses são os principais fatores que têm resultado em grandes diferenças entre os

dados reportados. Assim, mais uma vez fica claro que a geometria do sistema é um

fator limitante nesses tipos de comparação, onde uma simples diferença no detalhe

geométrico pode causar grandes diferenças entre os coeficientes medidos.

KRESTA e WOOD (1991) fizeram um estudo para prever o escoamento

turbulento tridimensional em tanques agitados, usando um impulsar tipo turbina de

disco Rushton- Basicamente os autores estenderam um modelo desenvolvido por

KOLAR (1982) apud KRESTA e WOOD (1991), pelo USO do modelo K-£ para obter

estimativas diretas de K e s na periferia das pás. Simulações tridimensionais

pemutiram um tratamento realístico dos mibidores. O número de parâmetros

requerido para a aplicação do modelo foi reduzido a dois: a velocidade rotacional e o

diâmetro do impulsor. Os autores mostraram que houve uma excelente concordância

entre a modelagem e os dados experimentais publicados recentemente. Isto foi

particularmente verdadeiro na zona de descarga do impulsar, onde os detalhes do

comportamento previsto da energia cinética turbulenta e taxa de dissipação de energia

estavam em concordância quantitativa com os dados disponíveis.

RANADE et al. (1992) fizeram comparações de escoaxnentos axiais de

impulsares usando um anemômetro a laser Doppler (LDA). Os autores estudaram a

influência da forma para oito impulsores de escoamento axial em tanques agitados
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usando o LDA. Em todos os casos a razão entre os diâmetros do tanque e do

ünpulsor foi de 1/3 (semelhantes ao de CUNHA, 1993) e os impulsares localizados no

centro do tanque. Os escoamentos gerados pêlos diferentes impulsares foram

comparados em termos de velocidades médias, energia cinética turbulenta, efetividade

de bombeamento, e eficiência hidráulica. Os dados de escoamento medidos próximos

ao impulsar foram apresentados na forma adequada para especificar as condições de

contorno ao modelo numérico. O modelo K-£ mostrou ser adequado para prever o

escoamento do tanque para todos os impulsares. As principais conclusões acerca do

trabalho foram que os diferentes impulsores de escoamentos axiais mostraram

marcadamente diferentes escoamentos na vizinhança da parede e no corpo líquido. O

modelo K-S pode ser usado para simular escoamento gerado por esses tipos de

impulsares. Dois parâmetros foram definidos para caracterizar esses impulsores. A

eficiência hidráulica e a efetividade de bombeamento. Concluem ainda dizendo que

uma investigação sistemática com relação a estrutura de escoamento e mistura está

ainda em desenvolvimento.

ZHU e GREEN (1992) ao estudarem trabalhos publicados na literatura da área

sobre misturadores gás-líquido de alto desempenho no processo de transferência de

massa, mostraram uma considerável discrepância entre correlações de diferentes

autores, sugerindo outros estudos melhor embasados para entender o assunto neste

campo. Os reatores de alto desempenho são adequados para reações de cinéticas

rápidas. Neste caso as principais conclusões foram que há uma tendência para o

estudo e pesquisa para esse tipo de reator; sendo que a maioria desses estudos foram

em sistemas confinados para ar-água. Ademais, a investigação dos efeitos de

propriedades físicas tais como viscosidade, tensão superficial e comportamento de

coalescência é falha. Os estudos em equipamento de babca intensidade, tais como os

tanques de mistura, ou colunas de borbulhamento não podem ser diretamente

aplicados para misturadores de alta intensidade devido às diferentes interações

hidrodinâmicas.

KUNCEWICZ (1992) buscou uma solução tridimensional da equação de Navier-

Stokes numericamente em tanques de mistura. A solução se refere a impulsares de

pás e turbinas operando em regime de mistura laminar, que é de interesse teórico para

esta pesquisa e pouco pratico no momento.

DICKEY et ai (1992) descreveram os campos de escoamento produzidos por

escoamentos padrão, afinnando que as características de descarga impostas pêlos
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impulsores rotativos determinam o padrão de circulação do fluido. Por exemplo,

impulsares de escoamento radial criam dois <xloops" de circulação^ enquanto que os

escoamentos axiais produzem vários tipos de "loops" simples. Como consequência

imediata, idênticos impulsores em diferentes tanques podem produzir diferentes

padrões de escoamentos. Os referidos autores tecem ainda comentários sobre a

influência do tamanho da turbina no padrão de escoamento do seio do líquido.

Descreve que o nível do tíquido não deve ultrapassar 1,2 vezes o diâmetro do tanque.

Se isso ocorrer, deve-se introduzir mais um impulsor. Já o efeito da viscosidade é um

compücador a mais e influencia drasticamente o padrão de escoamento para qualquer

tipo de impulsar. Os autores concluem que a diversidade de aplicações e tipos

diferentes de misturadores permitem exceções para todas as regras para os

escoamentos e tipos de tanques estudados por eles.

KRESTA e WOOD (1993) estidaram os campos de escoamento produzidos por

turbinas de pás planas inclinadas 45° em tanques agitados, a caracterização da

turbulência e a estimação da taxa de dissipação de energia. As principais conclusões

dos autores são: A aproximação isotrópica local foi confü-mada pela similaridade das

três componentes de flutuação de velocidade e pela similaridade das três escalas de

tempo integrais. Existe também uma grande necessidade de medidas da taxa de

dissipação de energia no corpo do fluido, para várias geometrias, para um melhor

entendimento da distribuição do consumo de energia no tanque. Até que esta

distribuição de consumo de energia seja melhor entendida e quantificada as

correlações genéricas que têm sido desenvolvidas usando o conceito de energia por

unidade de volume não podem ser confírmadas-

CHAPPLE e KRESTA (1994) estudaram o efeito da geometria sobre a estabilidade

de escoamentos padrão em tanques agitados. A estabilidade foi examinada através da

visualização do escoamento. O grau de instabilidade , segundo os autores, signííica

um parâmetro que define ejEÍciência de mistura por meio da manutenção da direção do

campo de velocidades, que pode afetar o padrão de escoamento nos tanques,

tomando-os inconstantes no tempo. Neste caso, o diâmetro, o número de inibidores,

as interações dos tipos de impulsares com o número de üúbídores e o tipo de ímpulsor

com o espaçamento ao fundo do tanque afetaram a estabilidade direcional do

O coeficiente du-ecional tem. sido definido para quantificar a estabüidade direcional do escoamento
padrão no tempo. Este dá informações diferentes daquela da velocidade ou mtensidade turbulenta

(r.DLs). Ambas das quais medem a magnitude das flutuações da velocidade, mas descarta todas as
infonnações direcionais.
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escoamento. Segundo os autores, historicamente a circulação padrão (escoamento

padrão) em tanques de mistura tem sido representada como um escoamento bi-

dimensional estacionário. Na realidade, entretanto, o escoamento em um tanque

agitado é tri-dimensional e os detalhes da circulação padrão são instáveis, variando de

um instante a outro (ver, por exemplo, TATTERSON et al. (1980), já citado

anteriormente. Assim, CHAPPLE e KRESTA (1994) buscaram formas de quantifícar a

mstabüidade em tanques de mistura analisando como a geometria interagiu no

processo de mistura em questão.

DJEBBAR, et al. (1996) sünularam dispersão de um gás (oxigênio) em líquido

com escoamento turbulento bi-dimensional e regime estacionário em tanques de

mistura (sofware FIPAD). Um dos objetivos dos autores foi testar a habilidade da

dinâmica dos fluidos computacional, independentemente da geometria e da escala

sistema e os processos de troca via borbulhamento de ar na parte inferior da turbma.

A vazão de ar era suficientemente baixa para que esta não influenciasse no

escoamento provocado pela turbina. A transferência de massa foi prevista pelo uso de

um modelo de dois fluidos. As condições de contorno foram discutidas, como o ponto

de injeção de ar na turbina. Os resultados das simulações foram comparados com

dados experimentais para os coeficientes globais de transferência volumétrico. Houve

uma satisfatória concordância com os dados experimentais numa ampla faixa de

condições de operação. DJEBBAR, et al. (1996) consideraram 4 condições de contornos

gerais: impulsar, paredes, orifício de mjeção no anel injetor de gás e superfície. As

condições de contorno aplicada para as paredes foram as de no-slip (assumindo o

perfil logarítmo de velocidade tradicional); para a fase gasosa considerou o fluxo

através da parede igual a zero; a superfície livre foi considerada plana, portanto segue

que a velocidade normal e os fluxos normais de k e s reduzem-se a zero, exceto a

velocidade da fase gasosa (bolhas). Os autores concluíram que as taxas de

transferência de massa. K, (volumétrico), concordou bem com os dados

experimentais, mas os parâmetros principais foram a escala de comprimento

turbulenta e o coeficiente de arraste das bolhas. Assim, mais uma vez a superfície foi

considerada como uma superfície sólida, porém porosa. Isto é, uma vez que as bolhas

chegam na superfície, elas a atravessam.

RANADE et al. (1996b) simularam escoamentos tridimensionais (3D) em tanques

de mistura com impulsores tipo turbina PTD, em regime turbulento com o uso do

código computacional FLUENT. As características geométricas foram idênticas àquelas

usada por CUNHA (1993) e MOMESSO (1996), exceto a largura da turbina utilizada igual
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a 0.03m ao invés de aproximadamente O.Olm. A contribuição principal do estudo de

RANADE et al. (1996b) é a possibilidade de simular os detalhes do escoamento entre as

pás do impulsar. Isso é feito usando malhas móveis e deformadas, a qual foi modelada

pelo software GEOMESH (do FLUENT Inc-, USA). Desta forma, uma vez que o

escoamento, inicialmente não estacionário, toma-se estacionário dentro da região da

turbina em poucas ciclos de rotação, este toma-se ciclicamente repetitivo. Neste caso,

uma fotografia" instantânea (solução em qualquer instante particular) pode descrever

o escoamento dentro da região da turbina com suficiente detalhes. Entretanto, o

tempo para essas simulações em regime transiente é enorme. O método também

basicamente envolve tornadas instantâneas do escoamento ao longo do tanque com o

impulsor em qualquer posição particular com relação aos Ínibidores de vórtices, sem a

necessidade de qualquer informação experimental sobre as condições de contorno

próximas da turbina (técnica snapshot approach}. Tal procedimento é apontado pêlos

autores como uma proposta geral para várias configurações de misturadores.

Entretanto, o interesse recai na região do impulsor e nada é dito sobre a superfície do

fluido.

Semelhantemente ao trabalho de RANADE et al. (1996b), RANADE (1997) fez

novamente uso do código computacional FLUENT para simular escoamentos

tridimensionais (3D) em tanques de mistura com impulsares, só que para o tipo

turbina Ruhston, em regime laminar e turbulento. A rotação do impulsar foi modelada

em função de termos fontes apropriados nos contornos próximos ao impulsor- O

modelo foi validado pela comparação com dados experimentais publicados e foi

apresentado como uma proposta geral e ferramenta para projetos de misturadores. O

autor discute que a turbina tem sido tratada como uma cabia preta. Esta abordagem

requer condições de contorno que necessitam ser determinadas experimentalmente,

bastando apenas as especificações da geometria e velocidade rotacional do impulsar.

Desta forma ele concluiu seu trabalho afirmando que a sua proposta geral captura os

detalhes de qualquer tipo de escoamento gerado por este tipo de impulsar sem o

requerimento de dados experimentais do impulsor. Alé:n disso^ descreve uma boa

concordância tanto quaütativa quanto quantitativa quando comparadas com os

referidos dados da literatura. Entretanto, mais uma vez verificamos que nos estudos

relacionados com tanques de mistura o maior enfoque de interesse recai sobre a

região do impulsar, debcando de lado a superfície livre do fluido. Além do mais, não

foi claramente mostrado com foi feito tal procedimento para implementação das

condições de contorno na região do impulsar. RANADE (1997), finaliza afirmando que
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existem muitas limitações para o tipo de modelagem utilizada (snapshot approach) e

tais simulações são úteis para previsões preliminares.

KAWASE et al. (1997) estudaram o coeficiente de transferência de massa

volumétrico em tanques com turbinas de disco, dotado de aspersor de gás instalado

ababso do impulsar rotativo. Os fluidos estudados foram os newtonianos e não-

newtonianos, com três fases: gás, liquido e sólido. O coeficiente de transferência

apresentou um decrescimento de seu valor com a presença de partículas sólidas na

água, com vazão de gás introduzida e velocidade do impulsar constantes para cada

experimento. A explicação é que com a presença das partículas sólidas há um

decréscimo da intensidade turbulenta e da mobilidade da interface, aumentando a

viscosidade efetiva do escoamento. Entretanto, isso não ocorreu quando o fluido era

nâo-newtomano.

SMTTH (1997) estudou o escoamento bi-dimensional em tanques de mistura com

regime transiente, usando o modelo de turbulência k-s. O objetivo foi simular uma

descrição realística do comportamento da mistura de lodo (dispersão de partículas)

em tanques de escala industrial, portanto bastante distinto dos tanques descritos por

CUNHA. (1993). SMTTH (1997) incorporou uma solução estratégica única que

efetivamente desacoplou os cálculos da turbulência a partir da solução da equação de

momento. Assim, além de usar um código computacional, o autor desenvolveu

pesquisas particulares para facilitar a interface dos cálculos de transporte de partículas

com os cálculos de velocidade dos fluidos. Portanto, o código original foi

"modificado" para testar modelos físicos e compatibilizá-los com os métodos

numéricos usados. Os dados, obtidos a partir da modelagem computacional, estavam

em acordo com observações experimentais de forma qualitativa. Comparações exatas

não foram obtidas até aquele momento. O autor comenta ainda, oportunamente, que

as condições de contorno do impulsar e o modelo k-s foram as partes mais falhas da

simulação e esta só poderia ser melhorada pelo fornecimento das condições de

contorno mais detalhadas nas vizinhanças do impulsor. Conclui também que o

escoamento bi-dünensional estudado é menos caro computacionalmente,

apresentando uma maior faculdade de ser visualizado e que esta simpUficação tem

sido utilizada com sucesso em muitos estudos sobre tanques de mistura, como nos

trabalhos de HEAVES e GRBAVES (1992b). Desta forma, SMTTH (1997) utilizou a mesma

abordagem que HARYEY e GREAVES (l982a,b), com pequenas modificações na

abordagem da velocidade tangencial. Adotou a condição de contorno no-slip nas

paredes sólidas do tanque, e considerou tensão na superfície líquida igual a zero
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(interface ar-água) e também na simetria (linha central do tanque). Seus resultados

indicaram que a energia cinética turbulenta. Ar, é maior próxima da superfície inferior

da turbina onde a velocidade é maior, como esperado, e decresce rapidamente

próximo à parede do tanque e na superfície livre, onde a velocidade é baixa. O mesmo

acontece com a taxa de dissipação de energia cinética, s .

SMTTH (1997) na verdade fez as considerações convencionais das condições de

contorno na superfície com k e s. Comenta ainda sobre a falta de dados experimentais

apropriados também para a região da turbina. Mas, entre todas as referências atuais

citadas neste capítulo, em que foram propostos os estudos com simulação numérica

com tanques de mistura, esta foi a única que se referiu à superfície livre

explicitamente, demonstrando a falta de interesse com relação a esta, uma vez que

sempre o fenómeno de interesse é a região da turbina.

Como pôde ser visto, a revisão sobre experimentos e simulação em tanques de

mistura apontam para uma gama enorme de pontos de vista sobre o tema. Mesmo as

inovações numéricas indicadas pelas referências mais atuais sobre o assunto

apresentam muitas limitações do ponto de vista dos dados experimentais

comparativos com as simulações, seja no sentido da abordagem das condições de

contorno, bem como do ponto de vista das limitações dos métodos computacionais.

Algumas referências citam a necessidade de trabalhar com escoamentos tri-

dimensionais. Outros sugerem que as simulações bi-dimensionais são suficientes para

simular os escoamentos em aplicações na engenharia. Algumas referências não se

preocupam com os detalhes da turbina em si. Mas outras a tratam como assunto

principal, dependendo dos objetivos. Portanto, se levarmos em conta as dificuldades

inerentes aos escoamentos em tanques de mistura, teremos também que nos

confrontar com os problemas inerentes aos processos de troca de massa na superfície,

que em nenhum momento deste capítulo foi mostrada a abordagem adequada para o

tema de interesse para este trabalho.

Entretanto, como já foi discutido anteriormente, todos as referências foram

úteis na análise qualitativa dos escoamentos gerados pelas simulações dos

escoamentos em tanques de mistura.
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3.17 A FORMULAÇÃO MATEMÁTICA DA TURBULÊNCIA

Na presente apresentação, interessam as seguintes grandezas de velocidades

(U,W), de concentração (Q e de pressão (P). Para calcular os valores médios das

distribuições flutuantes de velocidade, de pressão e concentração foi usada a

aproximação de Reynolds.

De acordo com Anderson et al (1984) apud BOTELHO & MOREIRA (1991)18

podemos particularizar a equação geral de transporte respectivamente para a

continuidade, quantidade de movünento e massa. As formas conservatÍvas das

equações diferenciais correspondentes são:

(i) para a continuidade:

ÔP , S f _. , -^
'+^~\PUJ+P1UJ

ôt ôx [^ J ' }
=0 (3.42)

(ü) para a quantidade de movimento

ÊP Õ
^/u, +pfu^+^ /»,», +u, /?'», j=-^+-^-| ^ -", Pt",-^,(",-/?<^ '"', j (3.43)

onde

2~n=//
ÔM. OU

[ac,

l ^ ÔUi
.+—^1-^,^

ôx. j 3"9 ac.
(3.44)

(iü) para massa, onde a evolução de uma grandeza escalar (como a concentração de

massa dos gases dissolvidos em questão):

õ^)+^(^,)=
õf ac ac.

D'AB

sc
&.

-PC-U,' +s. (3-45)

18 Andersoit A. A., TannehiU, J. C., and Pletcher, R. H. (1984) - Computaíional Fluid Mechanics
and Heat Transfer. Hemisphere Publishíag Corp. New Yoik.
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onde S<p é dado por

QP ... ÕP , „ spf , _ cu,
^ =^7+M7^+"7^-+T.Z- <3-46)

ôt J ôx. J ôx^. " ôx^

onde

C é a concentração média do gás na água

Ui é a componente ï da velocidade média

x, é a dünensão ;

ïi'iéa. componente; da fluh.iação de velocidade

DAB é a difüsividade molecular

S<p é a. parcela de fonte e sumidouros.

A barra indica operação média temporal. Nas equações (3.42-3.45) os

símbolos u,, z-ç, P e C representam as médias temporais também. Porém na equação

(3.46) uj e p são valores médios instantâneos. Já as flutuações em outras propriedades

do fluido como a viscosidade (/^), a difüsividade molecular (D^) são usualmente

pequenas e foram desprezadas nas equações (3.44-3.45).

Antes que estas equações possam ser usadas na resolução de problemas,

devem-se obter expressões convenientes para os produtos médios de duas flutuações-

As velocidades e as pressões são quantidades médias temporais e as componentes

tensores de tensão são as somas das viscosidades de cisalhamento e tensões de

Reynolds (BIRD et ai, 1960). Em termos do campo de velocidades, estes produtos são

denominados de tensões de Reynolds. A hipótese de BoussÍnesq (1877), sugeriu que

as tensões turbulentas aparentes fossem relacionadas com os gradientes de velocidade

através de uma viscosidade turbulenta aparente, Vt (definida como Vi = i^t/p) na forma:

ou, ou, \ 2 . í ^
pu^=^+ïï-^'ï+pkï (3-47)

onde k é a energia cinética média de turbulência.

Para o fluxo turbulento de massa é feita uma analogia baseada na similaridade

entre o transporte de massa e de quantidade de movimento. Na forma da hipótese de

Boussinesq, tem-se:
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-pz^C'=D,
cC

ÕX-.
(3.48)

onde Df é uma difüsividade turbuienta aparente.

Podemos argumentar ainda que em situações especiais (águas rasas, por

exemplo) o processo de mistura é muito rápido na dimensão vertical, z, podendo-se

considerar uma concentração uniforme nesta dimensão, excluindo-se a camada limite

de concentração, junto à superfície. Podemos então utilizar, para a quantificação do

fluxo de massa na superfície, as expressões mostradas a seguir:

m=D
ÔC

r ôz z=H

m=K,(Ç,-C(t))

(3.49a)

(3.49b)

onde Q é a concentração de gás na superfície livre. Quando se tratar de dessorção de

um gás traçador Cs é igual a zero e o fluxo toma-se negativo. Quando é absorção de

gás, Cs > C(t) e o fluxo é positivo. Na verdade a equação (3.49a) é a lei de FÍck para o

caso turbulento. Entretanto, como o perfil de concentração é normalmente

desconhecido, a equação (3.49b) é utilizada em princípio, bastando conhecer as

condições limites para a concentração. Porém, cria-se uma deficiência com relação às

incertezas decorrentes da turbulência, pois todas elas estão comprometidas em Ki, o

coeficiente de transferência de massa, que üidica a faculdade ou dificuldade que uma

substância tem de ser absorvida ou dessorvida da água.

Considerando que o fluido é incompressível, como a água, onde /?' = O e

Dp'/Dt = 0, as equações da continuidade e da quantidade de movimento tomam-se:

onde

s^
&,

=0

QP ô
t,)+—\/W,U,}=-" l _~ i T;;-^U/U',

St ^~u ' òc, v"i"j/ ac, ' ac, l'y ^ " <

^-pM7<=C"+A.
ou, ou

+• —S, p k
[ac, • &,J 3-"

(3.50)

(3.51)

(3.52)
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De acordo com BIRD et al. (1960) as equações em coordenadas cilíndricas, nas

direções r e r, tomam-se:

continuidade:

±(^W)+L±^rU)=0
oz r cr

(3.53)

a equação de transporte na direçao radial:

l ô ÔP 21 ô
)+^{pUW)+—^(rpUÜ)^-^-^-^\rpk \+

& v / r ôr v' / ôr 3 r õr^

o

ôz

rw w
^\~^r+~±

ôr oz

l 5 f, ^ÔU} , í/
+--^1 TH^I— \-ÏH^—

r ôr
"ef-

cr

(3.54)

a equação de transporte na direção axial:

^(pw}^{pww)^(rpuw)=-õ^-^[pk}
ôtv /&v / r ôr" / ôz 3 ôr

+

õz
^2

ÔW
Qz

"^

l o
+—

rôr
r^\

ÔW ôU^

ar õz

(3.55)

onde

^eff^^^^i (3-56)

é a viscosidade efetiva do escoamento turbulento. A equação de transporte de massa é

dada por:

l õ^)^(W^^(rpU^õt & rër &
(D^+D,)

QC~

&
l ô

+-—
rër

r(D^+D,)
ÕC

=^
ër_

(3.57a)

Esta equação pode ser conduzida para uma outra forma mais completa:

â l õ^)^(yc^(^0^a & ra- & (ü^+A)
ÕC
&

l S
r Qr

^p^+n)
sc
à-

=K,(C,-C(t)}

(3.57b)
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A dependência de Ks com as características dos diferentes tipos de

escoamentos não é ainda bem compreendida porque os processos de absorção ou

dessorção do gás pelo líquido são controlados, principalmente, pela agitação

turbulenta. E como já foi visto anteriormente estes fenómenos necessitam de uma

formulação mais adequada que permita a quantificação mais imediata de parâmetros a

ela relacionados.

Para a detemiinação dos coeficientes de transferência. K,, considerando que

não hajam fontes ou sumidouros do gás em questão, além da atmosfera, sem termos

advectivos e sem gradientes de concentração no seu interior, a expressão anterior fica:

dJ-=K,[c,-C^} (3.58)

e integrando a equação acima, obtém-se:

C = C, -(C, -C,,)exp(-^.í) (3.59)

Assim foram obtidas novamente as equações básicas para a transferência

interfacial de gases. De acordo com SCHULZ et ai (1991,1992) os resultados temporais

apresentados, que mostram o acerto da evolução exponencial são inúteis para

compreender a região de camada-limite de concentração, pois esta é caracterizada por

gradientes muito elevados de concentração, os quais foram desprezados nas

simplificações. Segundo SCHULZ et al. (1991, 1992) devido à essa falta de informações

espaciais nos equacionamentos tradicionais, uma série de estudos foi conduzida ao

longo deste século.
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3.18 A NATUREZA DA TURBULÊNCIA E OS MODELOS DE TURBULÊNCIA

LIST et al. (1988) discorrem sobre a modelagem turbulenta da superfície da água

comentando que uma das maiores controvérsias desenvolvidas na hidráulica e na

mecânica dos fluidos em geral está relacionada à questão de quanto estes modelos

computacionais realmente representam tais escoamentos. Comenta-se mais uma vez

que qualquer modelo computacional pode ser somente uma representação matemática

do processo físico que está sendo modelado e que a turbulência é um dos grandes

problemas da mecânica dos fluidos que ainda não foi resolvido. As razões disso serão

vistas mais adiante. Segundo LíST et al. (1988), apesar do mcrível desenvolvimento da

potência dos computadores nos últimos 20 anos, tal avanço não ocorreu

paralelamente com relação ao entendimento dos mecanismos básicos no escoamento

de fluidos.

De acordo com LIST et al. (1988) a tarefa principal de qualquer modelo

turbulento é representar convenientemente as tensões de Reynolds, ou as flutuações

nas equações do escoamento médio, de modo que '"fechem" essas equações.

Hipóteses são introduzidas correlacionando essas tensões com as infoimações

empíricas. Assim, os modelos turbulentos sempre contém funções ou constantes. E

importante lembrar que os modelos turbulentos não descrevem os detalhes das

jdutuações turbulentas, mas somente os efeitos médios desses termos sobre

quantidades médias. Isto significa que as correlações turbulentas são assumidas serem

caracterizadas por apenas poucos parâmetros. Por razões dimensionais, a escala de

velocidade e a escala de comprimento do movimento turbulento têm um papel

importante neste tipo de abordagem (LAUNDER e SPALDING, 1974)

Uma vez que os parâmetros que "caracterizam" os escoamentos foram

convenientemente escolhidos, o modeladortem ainda duas tarefas: a primeira é obter

uma relação entre as tensões correlações e esses parâmeü'os e, segundo, obter a

distribuição desses parâmetros sobre todo o campo do esco;:imento.

As dificuldades em abordar a turbulência, de acordo com RODI (1984)^ surgem

do fato de a turbulência ser um movimento turbilhonar, com altos números de

Reynolds usualmente prevalescentes, que têm um amplo espectro de tamanhos de

vórtices e um correspondente espectro de frequências de flutuação; seu movimento é

sempre rotacional e pode ser pensado como um emaranhado de elementos de vórtices

cujos vetares podem ser alinhados em todas as direções, sendo altamente não
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estacionários ou transientes. Os maiores turbilhões estão associados com flutuações

de babca frequência e são determinados pelas condições de contorno do escoamento,

sendo o seu tamanho da mesma ordem de magnitude do domínio do escoamento. Os

menores turbilhões estão associados com altas frequências de flutuações e seu

tamanho é limitado pela ação das forças viscosas. Desta forma a amplitude do

espectro, e da mesma forma, a diferença entre os maiores e menores turbilhões,

aumenta com o número de Reynolds. E principalmente o movimento turbulento de

grande escala que transporta a quantidade de movimento e a massa (ou calor) e

contribui para as correlações y;u. e u,<E» resultantes do equacionamento da equação

de Navier-Stokes, denominadas de tensões de Reynolds. Portanto, é o movimento de

grande escala que tem de ser simulado em um modelo turbulento para a detemunação

de u^u e u<^.

Os turbilhões são considerados como elementos que se estendem uns sobre os

outros. Devido a esse emaranhado a energia é passada dos maiores para os menores

turbilhões até as forças viscosas tomarem-se ativas, quando a energia é dissipada.

Esse processo é denominado de "cascata de energia".

De acordo com RODI (1984) durante o processo de cascata, no qual a energia é

passada aos turbilhões menores, a sensibüidade à direção é diminuída. Quando o

número de Reynolds é alto o bastante, a ponto dos movünentos de grande e pequena

escala se separarem no espectro de energia, a sensibilidade à direção é perdida e a

pequena escala de movimento dissipativo toma-se isotrópica^. Assim, o movimento

de pequena escala é isotrópico, enquanto o de grande escala não é. A isto denomina-

se de isotropia local, sendo um importante conceito na modelação da turbulência.

Devido a sua interação com o escoamento médio, o movimento turbulento de grande

escala depende grandemente das condições de contorno de um problema. O

escoamento médio geraünente tem direções preferenciais que são impostas no

movimento turbulento de grande escala.

19
HINZE (1959), define turbulência isotrópica como o rnais simples tipo de turbulência. Eutretaato; ela é um

tipo hipotético de turbulência, porque nenhum escoamento verdadeiro ou real é isotrópico, embora condições

possam ser feitas de tal forma que a isotropia seja mais ou menos aproximada.

DAVIES (1972), descreve que em qualquer fluido turbulento existe uma forte tendência para que as médias

das flutuações quadradas das três flutuações de velocidade seja uma igual a outra, ou seja, há uma "tendência"

para a turbulência isotrópica.
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3.18.1 CONSroERAÇÕES SOBRE MODELOS TURBULENTOS

Segundo MARKATOS (1985) apud SOUZA F° (1995) os métodos computacionais

visam em essência simular tanto quanto sejam possíveis os detalhes do movimento ou,

quando suficiente, o comportamento do escoamento médio. Os métodos ainda estão

em desenvolvimento e questões matemáticas estão ainda sendo abordadas a partir de

novos pontos de vista. Como exemplo, podemos citar a estreita ligação entre a

"ciência do CAOS21", recentemente desenvolvida, e os fenómenos não-lmeares da

turbulência. Neste caso particular, tanto o conceito físico do CAOS vinculado à não-

linearidade, bem cumo a ferramenta utüizada (voltada para "soluções discretas" e não

contínuas) permitiu um avanço significativo no entendimento dos fenómenos

turbulentos.

Os itens apresentados a seguir resumem as áreas de interesse para a simulação

de escoamentos turbulentos, assim como os desenvolvimentos feitos e aqueles

considerados ainda necessários neste campo de atuação:

/) A "simulação em turbulência" é necessária nas mais diferentes áreas, como:

Engenharias Química, Mecânica, Hidráulica, Ambiental, Ciências BÍomédicas, e

outras.

,0 Alguns resultados têm sido alcançados com modelos de duas equações para

fenómenos hidrodmâmicos relativamente simples. Trabalhos de rotina de projetos

podem ser empreendidos em muitas aplicações práticas em engenharia, graças aos

extensos estudos que têm otimizado esses modelos. Isto demonstra que esta forma de

abordagem ainda pode ser explorada com fins aplicativos.

iiï) Insucessos são ainda comuns para muitas aplicações, particularmente as

que envolvem grandes curvaturas, intemutências , grandes influências de flutuações,

efeitos de baixos números de Reynolds, rápida compressão ou expansão, grandes

turbilhões, e reações químicas cineticamente influenciáveis. Novos conhecimentos

conceituais são necessários nessas áreas.

Segundo MOURÁO, R. F. (1997)^ CAOS é um "Termo usado, em. geral, para descrever o comportamento

quase imprevisível de alguns sistemas dinâmicos. (...) um exemplo dessa ímprevisibüidade pode ser

exemplificado se desejássemos prever a direção das pequenas partículas suspensas em um fluido, cuja a

agitação é denominada movimento hrowniano. (...) O conhecimento do estado de um sistema caótico em

detemúnado tempo não penmtirâ prever seu estado ulterior. (...) Na realidade, dois movimentos com estado
inicial idâitico, muito próximos entre SL, podem evoluir de maneira totalmente difereate".

Entretanto, apesar das grandes dificuldades nesta área STAMOU (1991), estudou com certo sucesso

problemas de sedimentação em tanques com paredes curvas. KOMORI et al. (1988), estudaram problemas de
renovação superficial e mtemútêncías na superfície da água em um canal aberto, obtendo bons resultados.
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iv) Apesar de alguns dos mais recentes pontos de vista prometerem a

descrição de conceitos de algumas das mais importantes consequências físicas de

turbulência, eles não estão ainda no seu estágio definitivo de desenvolvimento. De

acordo com RODI (1984), os métodos antigos e mais simples podem ser ainda

recomendados como ponto de partida para simulações em engenharia.

Consequentemente, muitos pesquisadores concentram seus esforços em descrever a

turbulência a partir dos modelos já desenvolvidos.

Pode-se resumir algumas características da turbulência que permitem

vislumbrar sua natureza complexa com base nas observações de diferentes autores.

De acordo com TENNEKES e LUMLEY(1972)23 apud SOUZA F° (1995):

;') o escoamento é aleatório, e necessita de tratamento estatístico no estudo

desses processos;

ií) o escoamento apresenta geralmente altos números de Reynolds;

iiï) há a presença de flutuações tridimensionais da vorticidade (escoamento

rotacional nas três direções coordenadas);

iv) as escalas de turbulência são muito maiores que a escala molecular;

v) a turbulência é uma propriedade do escoamento do fluido e não do fluido

propriamente dito;

vi) todo escoamento é dissipativo. As tensões viscosas transformam

continuamente a energia cinética turbulenta em energia interna.

Ao longo dos últimos 30 anos, os engenhemos têm desenvolvido, aplicado e

usado os modelos de turbulência para escoamentos superficiais de água. A estrutura

desses modelos é complexa, mesmo para os escoamentos mais simples. Embora cada

modelo possa ser "feito sob medida" para um mecanismo de transporte especüico, é

preciso considerar que a turbulência é comum a todos os problemas de escoamento

superficiais de água. Todos os modelos devem portanto tentar retratar

apropriadamente os efeitos da turbulência no cálculo do campo de velocidade e seus

efeitos sobre a distribuição de calor, substâncias dissolvidas tais como o oxigênio, ou

substâncias particuladas, como os sedimentos.

Segundo LIST et al. (1988), as equações exatas que descrevem cada detalhe das

flutuações turbulentas são conhecidas e os procedimentos numéricos estão disponíveis

23 TENNEKES, H., LUMLEY, J. L. {\911}-Afirst caurse in turbulence, Massachusetts, the MTT Press, Cap. Ï.
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para resolver estas equações, em princípio. Em uma solução numérica, o campo de

escoamento deve ser discretizado por uma malha numérica. Para resolver os

movimentos turbulentos de pequena escala, em uma primeira avaliação, seriam

necessários io3 a 109 pontos na malha para cobrir o domínio de escoamento em três

dimensões. Na maioria dos casos, as flutuações são completamente removidas do

equacionamento e são substituídas pela média adequada nas equações governantes.

O modelo deve, então, descrever completamente o efeito da turbulência sobre estas

equações do movimento médio.

3.18.2 MODELOS DE TURBULÊNCIA DE DUAS EQUAÇÕES

LAUNDER e SPALDING (1974) classificam os modelos de turbulência dividindo-

os em dois grupos: os modelos que utilizam a concepção de viscosidade turbulenta e

os que não utilizam . A classificação dos modelos é: modelos sem equação de

transporte, com uma equação de transporte e com duas equações de transporte. No

caso trata-se do transporte da propriedade turbulenta (energia cinética, taxa de

dissipação de energia cinética, flutuação de vorticidade). Como no presente trabalho

foi usado o modelo de duas equações (modelo padrão k~s\ foram discutidos

basicamente os principais aspectos deste modelo.

Os modelos de duas equações levam em conta o transporte de escala de

velocidade turbulenta quanto da escala de comprimento. Segundo RODI (1984), os

modelos de duas equações são os mais simples que prometem sucesso para

escoamentos no qual a escala de comprimento não pode ser descrita empiricamente de

uma maneira fácil. Um exemplo são os escoamentos com recirculaçao. GOSMAN et. al.

(1969) apresentaram um Estado da Arte sobre escoamentos com recirculaçao, no

entanto aplicando apenas o conceito de vorticidade e função de corrente para

escoamento bidimensionais, surgindo como um prenuncie dos modelos turbulentos

mais modernos para escoamento com recirculaçâo. LAUNDER e SPALDING (1972, 1974)

descrevem modelos de turbulência de duas equações, f^zanâo uma ampla discussão

sobre os mesmos.

HINZE (1959), aponta as considerações de Kohnogorov : "Em números de Reynolds altos existe uma faixa

de altos números de onda onde a turbulência está estatisticamente em equilíbrio e é unicamente deteiminada

por parâmetros de dissipação de energia e viscosidade turbulenta". Este equilíbrio universal é assim

denominado porcausa que a turbulência nesta faixa é independente de condições externas e de qualquer faixa

na escala de tempo e escala de comprimento efetiva desta turbulência, que somente pode ser resultante do efeito

de parâmetros de dissipação e viscosidade turbulenta.
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Grande número de escoamentos têm sido reproduzidos com o mesmo grupo

de constantes empíricas nos modelos de duas equações, com suficiente precisão para

a maioria das finalidades. KHODADADI et al. (1990), por exemplo, estudaram os efeitos

das constantes turbulentas nos escoamentos circulantes confinados, definindo um

número adimensional de recirculaçao em tubos cilíndricos, combustores e câmaras

ciclônicas. Os autores visaram obter mais informações sobre o comportamento do

modelo de turbulência k-s. Entretanto, é importante mencionar que o modelo

turbulento não é a única causa para certas discrepâncias reportadas na literatura, mas

sim o procedimento de cálculo de escoamentos com recirculaçao, nos quais a difusão

numérica pode ser considerável (MALISKA, 1995 e PATANKAR, 1980), provocados

geralmente por erro de truncamento e pelo fato da função de interpolação não ser

exata.

Com as técnicas numéricas modernas de cálculo, os modelos de duas equações

tomaram-se tão pouco onerosos quanto os de uma equação (LAUNDER e SPALDING,

1972). A sua habilidade para produzir resultados de boa qualidade tem sido

demonstrada na literatura, como os escoamentos recirculantes, escoamentos em

canais, jatos, paredes, superfícies livres (EIGER et a/.,1994) e outros escoamentos bi e

tri-dimensionais. O modelo padrão de duas equações, k-s, usando constantes fixas e

tanto a viscosidade turbulenta como a difüsividade como sendo isotrópicas, têm

restrições, mas a sua faixa de aplicabilidade pode ser estendida com modificações

relativamente simples.

MYONG et al. (1990) fizeram uma abordagem para melhorar o modelo k-s em

escoamentos próximos às paredes, considerando duas características de escalas de

comprimento para a taxa de dissipação de energia: uma para a região muito próxima à

parede e outra remota a ela, as quais foram relacionadas com as escalas de

transferência de quantidade de movimento em canais e tubos. Os autores buscaram

corrigir o comportamento das principais quantidades turbulentas tais como tensões de

Reynolds, energia cinética turbulenta e sua dissipação próximas às paredes, e

distribuições de difüsividade turbulenta de momento, basicamente para resolver um

problema básico: a precisão de previsão das quantidades acima referidas, dentro e fora

da região próxima da parede. MÏNER et aí (1991) também fizeram uma abordagem

sobre o amortecimento causado pela parede no modelo k-e usando simulações para o

escoamento em canais com números de Reynolds moderados, concluindo que

melhoras na modelagem das equações de transportes de k e € podem ser feitas com o
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uso de diferentes funções diferentes daquelas referidas por MYONG et al. (1990), para

os termos de produção de energia.

Segundo LAKSHIMINARAYANA (1986) há uma outra classificação geral de

modelos além daquela descrita por LAUNDER e SPALDING (1972J974): os de

viscosidade turbulenta e de tensões de Reynolds sendo o mais simples o de

Boussinesq (1877). LAKSmMINARAYANA (1986) concluiu a partir de sua revisão sobre

modelos turbulentos para escoamentos que aqueles de duas equações como o k-s, que

usa C^ como um valor constante, não são adequados para previsão de escoamentos

complexos tridimensionais. Entretanto, para escoamento s_bidimensionais mesmo com

separação, curvatura (STAMOU, 1991), ou rotação, o uso de um modelo de duas

equações com uma expressão própria de C^ pode ser adequado. YANG et al. (1993)

lembram mais uma vez que na modelagem turbulenta o modelo k-s, que foi elaborado

para escoamentos com altos números de Reynolds é o mais amplamente usado nos

cálculos de engenharia. De fato, o modelo k-e utiliza as grandezas que geraünente

estão associadas com estudos relacionados às altas agitações. Assim, as melhores

reproduções de dados sobre transferência de gases devem estar associados com esta

faixa de agitação, que é o caso do presente trabalho.

3.18.3 DESENVOLVIMENTO DO MODELO DE DUAS EQUAÇÕES: O MODELO K»£

De acordo com BOTELHO e MOREIRA (1991), pela analogia com a teoria

cinética dos gases, com a qual se pode calcular a viscosidade molecular dos gases

com razoável precisão, espera-se poder modelar a viscosidade da turbulência como

^-^pV} (3.60)

onde Vi e / são a velocidade e a escala de comprimento características da turbulência.

O problema evidentemente é encontrar meios de avaliar Vi e /. Assim, Prandtl (1925),

estabeleceu o primeiro modelo algébrico, no qual o comprimento de mistura / deve

ser obtido algebricamente,

v-=l\^ (3-61a)
\àc\



78

sendo x uma coordenada transversal ao escoamento. Dois pontos fracos existem nesse

modelo. O primeiro: não se leva em conta a convecçao e a difusão de Vï. Segundo,/^

se anula onde
ou

ôx
=0.

Logo depois surgiu o primeiro modelo diferencial, também desenvolvido por

Prandtl (1945), sendo que Vi foi interpretado da seguinte forma:

l

V,=C,[k^ (3.61b)

onde é estabelecida uma equação diferencial para o transporte de energia cinética de

turbulência, para um fluido incompressível. Segundo Anderson et al. (1984) apud

BOTELHO e MOREIRA (1991) esta equação é descrita na forma:

ôk
+u.

ôk
ôt J ôx.

l f ou, au
'2//>|&- •+•

ac.

+•

õx,
/^+

^\õ^_
Pr, J &,

C np k
(3.62)

onde o primeiro termo do lado esquerdo da equação é a taxa de incremento de k, os

demais termos do segundo membro, respectivamente, são a taxa de geração de k , a

taxa de difusão de k e a taxa de dissipação de k . Prk é aproximadamente igual a l,

denominado de número de Prandtl para a energia cinética turbulenta e CD = 0,09, de

acordo com RANADE et al. (l989b). Neste modelo de uma equação (diferencial), / deve

ser detennmado por modelos algébricos.

Kohnogorov (1942) apud BOTELHO e MOREIRA (1991) propôs um modelo de

turbulência supondo que a turbulência devia ser descrita por duas quantidades

independentes, sendo que a primeira escolhida foi a energia cinética de turbulência,

k, e a segunda foi uma frequência característica do movimento turbulento. De

acordo com LAUNDER e SPALDING (1972) ambas devem ser detemünadas por meio de

equações diferenciais. Posteriormente, os parâmetros escolhidos para fechar o

modelo de duas equações passaram a ser a energia cinética í e o comprimento de

mistura, /.
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De acordo com os autores supra citados, o cálculo de / através de uma

equação diferencial, toma possível modelar escoamentos com recirculação (elípticos)

e escoamentos totalmente desenvolvidos em dutos de seção transversal complexa,

uma vez que existe uma grande influência da geometria na distribuição dos

comprimentos de mistura turbulenta.

Apesar de todo o esforço, a escolha da segunda variável foi novamente

modificada por causa das dificuldades de representar alguns temias na equação de

transporte para /. Definindo-se s como a taxa de dissipação de energia da turbulência,

pela equação (3.61b), a escala de tempo envolvida toma-se

/ k

Assim,

c. i2

e=c^

(3.63a)

/
(3.63b)

Escolhendo-se s como o segundo parâmetro no modelo de duas equações, a

equação de transporte da taxa de dissipação de energia de turbulência geralmente

aceita (ver RODI, 1980) éi

y
osÔ£

•+u,
[õt •~í8x,

=c
^s\ ou, au

2íl&.
+•

^
+•

õx,

^t os

Pr. lôx,
-c

/7£J
(3.64)

onde o primeiro termo do lado esquerdo da equação é a taxa de incremento de £; os

demais termos do segundo membro, respectivamente, são a taxa de geração de s, a

taxa de difusão de f e a taxa de dissipação de s. Pré é aproximadamente igual a 1,3,

denominado de número de Prandtl para a taxa de dissipação de energia cinética

turbulenta, Ci = 1,44 e €2 = 1,92, de acordo com RANADE ?í a/. (l989b).

Desta forma, usando as equações (3.60), (3.6'b) e (3.63b), obtém-se a

viscosidade aparente em termos de k e s

^ =
C ^P k

(3.65)
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ondeC/,=CüCí=0,09.

As equações (3.62) e (3.64) são válidas somente em regiões de regime

totalmente turbulento, distante de efeitos de amortecimento de paredes ou superfícies

livres. Portanto, para resolvê-las numericamente é preciso estabelecer as condições

internas de contorno.

A definição da equações 3.65 é utilizada em conjunto com as equações

diferenciais de k e de s. As três equações podem ser resolvidas, simultaneamente,

utilizando procedunentos numéricos. O modelo K-S é um modelo semi-empírico que

se baseia em análises dimensionais e possui coeficientes que devem ser determinados a

partir da experimentação.

O modelo k-s já representado anteriormente é normalmente escrito, nos

textos que tratam da modelação numérica, na forma:

^)^(pn,k)=^-\^\.G-ps (3.66)
ôt v / ôx, v ' / ôx, [ o-1 cüc,

k

^)+^(W)=^L[^1+(C,G-C^ (3.67)
ôt v / ôx, v ' / ôx, l o\ ôx, J ^ ' " / k

por conveniência o-fe e ff e são, respectivamente, o número de Prandtl para k e s, ^é a

viscosidade turbulenta^ G é a taxa de geração de turbulência, Ci e Q são constantes

empíricas no modelo. Observa-se, portanto, a semelhança formal existente entre as

equações 3.66 e 3.67.

De acordo com LAUNDER e SPALDING (1972, 1974) e MINKOWYCZ (1988) O

modelo k-s descrito acima que contém CÍDCO constantes C^u , G] , G , a^ e Os e teve

os valores destas constantes avaliados a partir de experimentos substancialmente

diferentes. Os valores usuais são:

C^ -= 0,09, G = 1,44, G - 1,92, o-í = 1,0 e ^ = 1,3
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3.19 MÉTODOS NUMÉRICOS APLICADOS AOS ESCOAMENTOS ELÍPTICOS COM

RECIRCÜLAÇÃO

Nesta seção é apresentada uma descrição da evolução dos métodos numéricos

capazes de prever escoamentos com características elípticas. De acordo com

MALISKA (1995) os problemas elípticos são aqueles nos quais as informações físicas se

transmitem em todas as direções coordenadas. Assim, os efeitos de pressão e

difüsivos são elípticos e requerem o estabelecimento de condições de contorno em

ambos os sentidos da coordenada em questão.

Também são apresentados os principais estudos relacionados com o

desenvolvimento das funções de interpolação e uma avaliação dos esquemas de

discretizaçâo para prever escoamentos etípticos. Dentre os estudos escoliúdos e

relacionados com recirculação são ressaltadas aqui as funções de interpolação do tipo

exponencial e de potência que, de acordo com o que foi discutido em RANADE et al.

(I989b), são as mais eficientes. São também descritos os principais aspectos desses

métodos, desde os primeiros estudos até os dias atuais, sem perder de vista a

aplicação em sistemas de tanques de mistura.

O primeiro estudo sistematizado sobre recirculação em escoamentos

tuAulentos e laminares de fluidos talvez tenha sido desenvolvido por GOSMAN et al.

(1969), os quais descreveram alguns algoritmos para esses escoamentos, na forma mais

geral possível, no entanto, aplicando o conceito de vorticidade e função de corrente

para os casos bí-dimensionais. Os referidos autores discutiram sobre os principais

aspectos da recú-culaçao com aplicação em engenharia, em diversas situações,

mostrando o desenvolvimento e elaboração de programas para simular e resolver

alguns problemas clássicos da mecânica dos fluídos, os quais requeriam que as

propriedades do escoamento dependessem apenas das variáveis espaciais.

Entretanto, GOSMAN et ai (1969) não conheciam os métodos atuaünente

conhecidos para o acoplamento de pressão-velocidade. Por isso, talvez, tenham

utilizado o conceito de vorticidade e função de corrente. Até aquele momento, os

problemas elípticos eram considerados muito mais embaraçosos para resolver do que

os denominados parabólicos. Além disso, até aquele presente momento as equações

elípticas que a engenharia costumava resolver eram somente aquelas de condução de

calor em estado estacionário em sólidos.
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ZERBINI (1992) fez um levantamento da literatura sobre recirculação, com

apücaçao a sistemas confinados (câmaras ciclônicas), apontando GOSMAN et al. (1969)

como referência para vários trabalhos como os de CROWE et o/.(1974)25, KUBO et al.

(1975)26, BUSNAINA et al (1981)2' apud ZERBINI (1992).

Partindo-se cronologicamente dos estudos específicos em tanques de mistura,

fermentadores, aeradores, etc. (seções 3.15 e 3.16) desde BATES et al. (1963), CUTTER

(1966) até SMTTH (1997), verficou-se que os principais estudos com simulação numérica

em tanques de mistura começaram efetivamente com HARVEY e GREAVES (1982a,b),

sendo que houve uma evolução considerável nos trabalhos de CHAPPLE e KRESTA

(1994), RANADE et al. (l989a,b, 1992a,b e 1996b), RANADE et al. (1997b), bem como em

SMTTH (1997), entre outros.

HARVEY e GREAVES (1982a,b) basearam-se nos dados experimentais de

GÜNKEL et al. (1975), e aparentemente desenvolveram eles próprios os experimentos e

o programa para as simulações. RANADE et al. (1989a) também executaram medidas

turbulentas em tanques de mistura, porém não desenvolveram o programa

computacional para as suas simulações (RANADE et al. (1989b), nas quais utilizaram um

programa comercial denominado FIAT (FLOW IN AGITED TANKS).

3.19.1 CONVERGÊNCIA E PRECISÃO DOS ESQUEMAS DE DIFERENÇAS FlNTTAS

PARA PROBLEMAS DE CONDUÇÃO E CONVECÇÃO Bl-DIMENSIONAIS.

Nesta seção é feita uma descrição dos diversos esquemas que usam diferentes

funções de interpolação, as quais surgem das equações de transporte diferenciais

aproximadas. Como apriori não se conhece a forma funcional da variação da variável

em questão (U, W^ k, s, C, etc), necessita-se portanto de uma função de interpolação

que descreva essa variação no interior do volume de conü-ole. MALISKA (1995),

descreve que, sem exagero, o estabelecimento da função de interpolação é a parte

fundamental na concepção de um método numérico.

Entretanto, antes de iniciar a descrição das discretizações analisadas é

conveniente definir alguns termos, de acordo com WROBEL (1989):

CROWET, C.T. et al. (1974) - Analysis ofthe flow field in cyclone separators. Computers andFluids. V. 2,
pp. 2634-2649.

26 KUBO, J. ef a/. (1975) - Numerical calculation ofturbulent swirl flow. J. Fluids Eng. Mech.. ASME. V. 97,
pp. 310-315.

BUSNAINA et al. (1981) - Numencal sim.ulati.on of swirüng flow m a cyclone chataber. In: Vortex Flows-

ASME Symp. Ou Fluid Mechanics ofcombustion Systems. Boulder, pp. 169-178.
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i) precisão; diz-se que uma solução é precisa quando ela difere da

solução exata da referida equação a menos de uma precisão pré-

estabelecida;

ü) consistência: um esquema é dito consistente quando, ao refinarem-se

as aproximações discretízadas, no limite, as mesmas se tomam

matematicamente equivalentes às equações diferenciais originais;

üi) estabilidade: é uma propriedade relacionada, basicamente, com o

tempo. Quando o método é instável, uma pequena perturbação, tal

como um erro de truncamento, tende a crescer na medida em que o

processo de cálculo avança no tempo;

iv) convergência: é a condição em relação à qual a solução do esquema

aproximado tende para a solução exata da equação diferencial;

SOUZA F° (1994) descreve ainda dois termos importantes:

v) difusão numérica: tem efeitos semelhantes aos efeitos da difusão

física (molecular e turbulenta), sendo que o fenómeno é causado

puramente por efeitos numéricos;

vi) dispersão numérica: tem efeitos similares à dispersão física, como na

difusão numérica.

RUNCHAL (1972) é uma das primeiras referências em que se apresenta um

estudo da convergência e precisão (acuidade) de esquemas de diferenças finitas para

problemas de condução e convecção de calor. Os esquemas estudados foram:

esquema de diferenças centrais^ esquema upwind e um esquema, então recente,

proposto por SPALDING (1972). De acordo com RUNCHAL (1972), foi mostrado que o

esquema de SPALDGSTG (1972) era a melhor escolha do ponto de vista tanto da precisão

quanto da convergência. Toda a problemática girava em tomo da falta de garantia da

convergência, que nem sempre era obtida, em função do;, parâmetros adimensionais,

número de Peclet e número de Reynolds. O meihor esquema foi posteriormente

denominado de esquema híbrido.

Seguindo o raciocínio de RUNCHAL (1972), SPALDING (1972) mostrou que o

esquema upwínd da formulação das expressões diferenciais, em problemas

envolvendo o transporte simultâneo de condução e convecçao, é superior ao esquema

de diferenças centrais, quando o número de Peclet local dentro de uma malha é alto.
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A principal contribuição de SPALDIND (1972) talvez tenha sido aquela de

sugerir que as melhores analogias de diferenças finitas eram aquelas que se

aproximavam das expressões diferenciais como um todo, e que uma solução exata

simples (isto é, unidimensional), forma uma útil, legítima e independente fonte dessas

fonnulações algébricas ideais. O referido autor enuncia ainda que existem muitos

modos nos quais equações algébricas podem ser construídas para simular o

comportamento das equações diferenciais parciais. Entretanto, alguns métodos são

melhores do que outros em precisão na simulação, conveniência de uso e tendência

para promover a convergência dentro do procedimento iterativo.

Os esquemas de diferenças centrais e o upwind são aqui discutidos juntamente

com os exponenciais com o objetivo de colocar lado a lado os esquemas

unidimensionais mais importantes.

3.19.2 FUNÇÕES DE INTERPOLAÇÕES UNIDIMENSIONAIS

Para desenvolver esta seção considera-se a equação de transferência

unidimensional 3.68a, com parcelas advectivas e difüsivas. Nesta equação, Ji, é o

fluxo da grandeza ,0, na direção ;. A primeira parcela do segundo membro, que

envolve a velocidade U^ na direção ;, é a parcela advectiva, enquanto que a segunda

parcela é difasiva.

j, = pü ^ - r— (3.68a)
',-

p é a. massa específica do fluido e F é o coeficiente de transferência em estudo

(viscosidade, condutividade térmica, difüsividade, tanto turbulenta quanto molecuíar,

conforme o caso). Para efetuar o processo de discretízação, considera-se o ebco Xj,

sobre o qual diferentes pontos são escolhidos. Normalmente estes pontos

correspondem àqueles nos quais se deseja conhecer o valor da função Q. A figura 3.4

üustra o comentado. Nesta figura o ebco x^ foi denotado por r. O ponto P é onde.

centramos a nossa atenção momentânea. O ponto a esquerda recebe a notação cardeal

de oeste (WEST, inglês, recebendo como símbolo a letra W). O ponto a direita recebe

a notação cardeal de leste (EAST, em inglês, recebendo como símbolo a letra E.)
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Nota-se que definiu-se uma região hachurada em tomo do ponto P. Esta

região é o volume de controle sobre o qual quantificamos o problema. Evidentemente

o volume de controle é, de fato, uma "Unha de controle", já que o problema é

unidimensional. Desta forma, à esquerda ele é limitado pela parede w (ou pelo ponto

w), enquanto à direita ele é limitado pela parede "e" (ou pelo ponto "e").

Arw +•-<- Are

Figura 3.4: Discretização Unidimensional- ^ são os denominados pontos nadais.

Anv e Are são as distâncias entre o ponto P e seus vizinhos à esquerda e à direita,

respectivamente. Se a malha apresentar espaçamento constante ambos serão idênticos.

Considerando que não possa haver acumulação da grandeza $ no ponto P,

tem-se que Ji = O e que, em termos dos pontos dejSnidos na figura 3.4, a equação

3.68b pode ser representada como:

pu<^\^- p u ^ l, = r tp

â^
õr^

- r <s>

ô<S>

ôr..
(3.68b)

U é a velocidade na direçao r (radial). Note que se trabaUiou nas "superfícies" do

volume de controle (pontos e e w) que envolvem o ponto P.

Uma definição conveniente de <Ï>, adotando uma função genérica para avaliar

O nos diferentes pontos marcados sobre r (denominados de pontos nodais), é

necessária para dar prosseguimento ao desenvolvimento da discretização.

Diferentes funções de interpolação geram aproximações diferentes, que

produzem soluções diferentes para a mesma equação diferencial, enquanto a malha

não for suficientemente refinada (RUNCHAL, 1972; SPALDING, 1972; PATANKAR, 1980;

MALISKA, 1995).
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3.19.3 DIFERENÇAS CENTRAIS

Esse esquema usa uma interpolação Unear Considerando a figura 3.4 acüna,

em uma situação na qual as faces do volume de controle estejam situadas no meio da

distância entre os pontos nadais (PATANKAR, 1980), temos:

^ ^+<rp $ ^+<s>.
(3.69)

Conseqüentemente, também podemos aproximar as derivadas como:

€^>

Br

<5>,-<S>,

A^
^
Ôr

<Dp-<Ï^

Ar...

(3.70)

Substituindo as equações 3.69 e 3.70 em 3.68b, considerando um campo de

velocidade uniforme, obtemos a equação:

^^__^^p ^E+ ^W -^P
2Ar o

Ar
(3.71)

que após um rearranjo transforma-se em

Ap€S>p=A^E+Âw^w (3.72)

sendo que

A_2^:A.=-p^+2r^:
^ - A-.2 3 ^-L£'

Ar 2A/- A/-
7-rLW ~

PU , 2^
2 7'ÍÍW

•+•

2Ar Ar
(3J3)

Para tomar o arranjo mais compacto, define-se dois símbolos F e D, como

segue:

F^pU, D=^-
s-

(3.74)

Ambos têm as mesmas dimensões: F mdica a convecção (ou o fluxo do escoamento),

enquanto D é a difusão da condutância. PATANKAR (1980), chama a atenção para o

fato de D ser sempre positivo, enquanto F pode assumir valores tanto positivos

quanto negativos, dependendo da direção do escoamento do fluido.
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Considerando que a velocidade U é positiva, a seguinte relação deve ser

satisfeita, para que o coeficiente AE seja positivo:

-^-< 2 (3.75)
2Ar

A expressão do membro esquerdo da inequação 3.75 é o número de Reynolds

da célula. Para a equação da energia vale talvez mencionar que o número de

Reynolds será substituído pelo número de Peclet da célula.

3.19.4 ESQUEMA UPWIND

No intuito de evitar o surgimento de coeficientes negativos e as oscüações

numéricas já discutidas, usa-se o esquema upwind. As funções de interpolação têm as

seguintes formas:

9.
<!>»

= ^w
=<pp

oï ^ Ê

Q? "*' e

=^E

=^
; u

; u

>

<

o
o

(3.76)

(3.77)

resultando nos mesmos coeficientes dados pela equação 3.73, para U positivo e

negativo. De acordo com MALISKA (1995), o esquema upwind tem uma relação dü-eta

com o termo parabólico, uma vez que o valor da função na interface é igual ao valor

da função no volume a montante (cálculo em marcha a partir de um valor anterior

conhecido).

3.19.5 A SOLUÇÃO EXATA (ESQUEMA EXPONENCIAL)

Para descrever a solução exata SPALDD4G (1972) origmaknente considerou a

transferência de calor unidimensional em estado estacionário, sem fontes internas de

calor, a partir da equação diferencial governante da temperatura T com a distancia r.

dT , d2T
c^t7-2^=0 <3-78)

onde Cp é o calor específico à pressão constante, G é a taxa de escoamento de massa

da substância por unidade de área da seção reta na direção positiva de r, e À, é a



condutividade térmica do meio. Para enfatizar suas características principais,

SPALDING (1972), reescreveu a equação acima na forma:

^_^L.O (3.79)
e dÇ dÇ1

onde Pe é o número de Peclet, ou seja, é uma quantidade adimensional (cp.G.L/À), L é

o comprimento do domínio de interesse e T é a temperatura adimensionalizada (cuja

variação está entre os valores O e l); ^ ea razão r/L. Observa-se que Pe controla a

importância relativa dos termos de primeira e segunda ordem (ver equação 3.79).

Considerando que as temperaturas dos contornos do domínio uni-dimensional

são zero e um, respectivamente, então as condições de contorno são:

^-0 ; T = O (3.80)

^==i ; r=i (3.8i)

Busca-se obter a solução da equação com essas condições de contorno, por

meio de procedimentos de discretização. Neste caso, entretanto, tem-se uma solução

exata que pode servir para os estudos iniciais acerca das funções de interpolação.

SPALDING (1972) parte da solução geral para o problema da equação 3.80

resultando em:

T = ^É>7^ + 5 (3.82)

onde Â e B são constantes arbitrárias. A inserção das condições de contorno na

equação 3.78 leva a:

Ç=Q ; 0=A+B (3.83)

^=1 ; l=Aepe+B (3.84)

então

A = ^ _ (3.85)

B = - ^^-j- (3.86)
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e portanto a solução requerida é:

T == (ep^ - l)/ (ept - l) (3.87)

É óbvio que se o esquema exponencial é usado como a própria função de

interpolação, a solução numérica obtida será a exata, independentemente do número

de malhas empregado.

Na figura abaixo é mostrado a variação das curvas de €> (Phi) com Ç = r/L

para 9 valores de Pe.

Valores de Phi com r/L

r/L 0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

Pe =-2D

Pe =-10

Pe =-A

-Pe =-2

Pe=0

•Pe =2

pe =4

Pe =10

Pe=20

Figura 3.5: Curvas obtidas da equação 3.87, para os vários valores de Pe.
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3.19.6 A REPRESENTAÇÃO DO FLUXO TOTAL

Voltando à representação anteriormente adotada de avaliar a evolução da

função <Ï>, porém considerando o esquema bi-dimensional da figura 3.6, algumas

considerações podem ser tecidas para cada face do volume de controle indicado.

N

Az

^
Volume de
Controle

Figura 3.6: Um volume de controle típico com malha deslocada para o Caso Bi-

dimensional.

Na face e, entre os pontos P e E, pode-se admitir o uso do perfil exalo. Esta

forma de abordagem conduz à equação 3.89, que representa a descarga de <E> através

desta face (descarga = fluxo x área):

J.A. = F^\ 0>. +-CD-^—-?JL

exp (Pe,)-l
(3.89)

O número Pg, é definido envolvendo as grandezas Fe e Ár^ mostradas na

figura 3.6.

Pe^-pu^-=FJD, (3.89)

Fe é o fluxo de massa através da face e De é o termo de condução ou da

difusão. A taxa de escoamento Fe é definida como:
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F.=(pU\A, (3.90)

Se o coeficiente de difusão Fo é uniforme em todo o volume de controle, a

expressão apropriada para Ds é:

D. = A.
(A/-).- (AT-).

<I>

p
+ <t>

p
(3.91)

A razão para definir De desta maneira é discutida na referência PATANKAR

(1980). Observa-se, no entanto, que o fluxo Fe não depende da localização das

interfaces entre os pontos P e E.

Finalmente substituindo as equações 3.88-91 em 3.68a,b (ou 3.69), tem-se, em

regime pemianente:

<Ep - Os
F A O „ + —^-p—^-E-e \ '*' P

^ (PeJ-1
-F.[s>^ Ï--(I>-

exp (Pe,)-l
= Q (3.92)

a qual pode ser escrita na forma padrão

onde

ap^p=€is^E^w^w

F_

e = ^FJD^
-l

(3.93)

(3.94)

F... e
{Fw /Dw )

ae = /,(^/ü,)
-1

ap=dE+a^+(F,-FJ

(3.95)

(3.96)

PATANKAR (1980) argumenta que o esquema exponencial, quando aplicado a

um problema unidimensionai para o caso de estado estacionário, garante um resultado

exato para qualquer número de Peclet.
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O esquema híbrido, apesar de ser um dos pontos de partida para a

aproximação da lei exponencial, no presente trabalho, não é apresentado em detalhes.

Detalhes sobre o esquema híbrido podem ser encontrados PATANKAR (1980) ou

MALISKA(1995).

3.19.7 ESQUEMA DA LEI DE POTÊNCIA

O esquema da lei de potência surgiu em decorrência de o esquema exponencial

não ser económico computacionalmente. Desta forma, PATANKAR (1979a) apud

PATANKAR (1980) sugeriu uma aproximação do esquema exponencial. Embora este

seja um pouco mais complicado do que o esquema híbrido, as expressões da lei de

potência não são particularmente antieconômicas para computação e fornecem uma

boa representação do comportamento exponencial.

Como um exemplo do uso das expressões da lei de potência, a equação do

fluxo de O é representado pelas equações abauro:

^A^F^,+{D^A{\Pe^)+\\-F^O\^,-^,} (3.97)

onde

A{\Pe\) = ||o,(l-0.l|^|)5|| (3.98)

O símbolo ||a,^|| é usado para denotar "o maior de a e V\ A(Pe) é uma função

que depende do esquema adotado. Em particular para a lei de potência esta função é

dada pela equação 3.98. O esquema resultante para esta aproximação apresenta um

expoente de quinta ordem, fornecendo uma excelente aproxünação da solução exata.

Uma vantagem adicional deste esquema com relação à solução exata é que a equação

exponencial de SPALDING (1972) tem uma singularidade computacional (Pe ^ 0} em Fe

= 0, e isso não ocorre na equação 3.98.

3.19.8 IJNEARIZÀÇÃO DO TERMO FONTE

Uma das principais motivações para a linearização do termo fonte é a

necessidade da convergência do processo iterativo. Uma vez que a representação das

equações de conservação desloca termos importantes para o termo fonte deve-se ter

cuidados especiais para que o processo iterativo não diviija. MALISKA (1995) afínna

que o termo fonte deve ser levado em conta o mais implicitamente possível, que
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significa dizer não mantê-Io constante ao longo do processo Íterativo ou passo de

tempo.

Como geralmente o termo fonte depende da própria variável O, nesses casos,

leva-se em conta esta dependência na equação de discretização. Uma vez que a

equação de discretização resultante pemianece "linear" o termo fonte médio é

expresso como uma função linear de fc PATANKAR (1980) sugeriu a fórmula geral:

S^SC+SP^P (3.99)

onde SP é o coeficiente de OP e Sc ea parte constante de S que não depende

explicitamente de fe Se Sc é uma constante para S então é admitido que OP

prevalece sobre todo o volume de controle. Os temias fontes para todas as grandezas

como U, W, k es estão detalhados tabela 3.6.

Tabela 3.6: Parâmetros característicos das equações de transporte. Esquema das

funções de transporte e termos fonte para a equação da continuidade e de cada

componente, respectivamente; radial (Ü), axial (W), termos turbulentos k e s. Fonte:

RANADE et ai 1989b e KHALIL et al. (1975).

o

u ^
l^^—d, y ^—\^ —-ê_{,, y LSA-L\-~~^~V^ eff f ~^~^~r ~~W~Vi eST f ~~97

S l .. ÕW \ 0P_
~ffz V* eff ffi~} ffr

2 P- es 8V_
06

2^_ ^

w fleff

J_^-~~T~VÍ eff

+ õT \^ CÊ

'• —)+ -^-^ —)+
õW
~ôz ) ÕP

õz

p- eff

<y

G pe

ĉr.

(C ,G -C ,ps )

Bc D^+D, ^(ArAz)(C,-C,)

onde o=^f +(^+^ ^)2j4i(^]2 +[^+^F +[^+fFj

28 Nessa linha da tabela 3.6 todos estes termos foram mcluídos no presente trabalho.
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Tabela 3.7: Valores de parâmetros do modelo k - G

PARÂMETRO

^
^
^
c,

-s-

VALOR
0.09

1.0

1.3

1.44

1.92

3.19.9 DISCRETIZAÇÃO DA EQUAÇÃO DA CONTEWIDADE

Primeiramente as equações relevantes ao problema são apresentadas e

posteriormente são discretizadas. A apresentação, na forma genérica já adotada na

equação (regime não-permanente), para todas as equações de transporte, é dada por:

ff{p<S>) . ô ,_^ ^ ^ ^
-+—(^í/.<I)-r^—)=5o

Õt õx ffx (3 J 00a)

onde O é uma propriedade intensiva, Fo e S<p são, respectivamente, o coeficiente de

difusão e o termo fonte. Convertendo a equação 3.100a para o sistema de

coordenadas cilíndrico, tem-se a equação 3.16, aqui novamente reescrita para permitir

maior proximidade entre a equação e a discussão elaborada sobre a mesma:

ff(p^)
ôt

+ Í^-TO) + i^(^) ^(^o) = iÂfr^
r õr " ' r õô" ' ôz" ' r âr{ wve

...+

sendo que

r

0
z

u
v

w

1 ô (r^^ ^^ õ(^ õ^_
r se\^ r se }' ffz\^^^ az

coordenada radial

coordenada tangencial

coordenada axial
»

velocidade média radial

velocidade média tangencial

velocidade média axial

+5,

^̂j+-

(3.100b)
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onde, como ia foi mencionado, r^ ^. denota um coeficiente de troca efetivo,' -——" J— -—- ————-—_., ^. ^^

mcluindo as contribuições turbulentas e molecular, e S^ (ou S ) é o termo fonte

denotando a taxa volumétrica de crescimento e decaimento de O.

Admitindo que o termo fonte S^ possa ser linearizado na forma

^ = i?p0 + 5'ç, tem-se a equação 3-lOOc:

^l^^u^^(pV^^(pW^=^{T^at r ôr " ' r ÕQ " ' õz " r

,-,lAf£^^Afr^^|^^"" r ffô{^ r ôô } ' ^l^'^ az )' "p ~" 1 "c

ff^
r^)+-

(3.100c)

As equações de transferência (3.100a-c) nas três dÍreções coordenadas (axial,

radial e tangencial) são obtidas quando <I> for igualado a W, U e V com os seus

respectivos termos fontes.

3.19.10 EQUAÇÕES DIFERENCIAIS DE CONSERVAÇÃO PARA O VOLUME DE

CONTROLE DE UMA MALHA DE DlSCRETIZAÇÃO

Para a integração da equação 3-lOOb e 3.100c sobre o volume de controle de

uma malha de discretização é conveniente combinar os fluxos convectivos com os

difüsivos, conforme a equação 3.68 , reescrita aqui por conveniência:

j, =pu,<s> -r^- (3.101)

e a equação diferencial 3.100c, é escrita agora na forma:

õ(p<S> ) õ J ,
•+ ^—= S^ (3.102)

-*- . .

Para um volume de controle típico já mostrado na figura 3.6 a integração da

equação 3.101 sobre o volume de controle, em regime permanente, nas direções

radial e axial (bi-dimensional), conduz a:

J.A,-J^A^J,A,-J,A,=S^V (3.103)
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onde A, (i = n,s,e,w) são as áreas das várias faces do volume de controle, AV é o

volume do volume de controle e S é o termo fonte médio do volume de controle. Os

fluxos Ji (i = n,s,e,~w) são os fluxos totais nas faces dos volumes de controle. O

campo de escoamento da equação 3.103 deve evidentemente satisfazer a equação da

continuidade:

^+ S(PU .) = o (3.104)
õt ôx,

As taxas de escoamento através das faces do volume de controle devem

igualmente satisfazer a equação da continuidade discretizada, que integrada no

volume e em escoamento incompressível (dp/dt = 0), conduz a:

F.-^+F,-F,=0 (3.105)

onde os Fi {i = n,s,e,w} são os fluxos definidos em cada face da molécula

computacional de acordo com na equação 3.103, porém com o termo fonte igual a

zero (continuidade).

3.19.11 EQUAÇÃO DE TRANSPORTE FINAL DlSCRETIZADA

Quando os fluxos totais e os temias fonte são escritos em termos das

expressões desenvolvidas nas seções anteriores, as equações gerais discretizadas bi-

dimensionais assumem a forma vetorizada genérica:

aP^P ^aE^E-^W^W+aN^N -^S<s>S+b (3.106)

onde

a^ ^D,A{\Pe^)+\\-F^O\\ (3.107)

a^=D^A(\Pe^\)+\\-F^O\\ (3.108)

a^ =D,A(\Pe^+\\-F,,0\\ (3.109)

a,=D,A(\Pe,\)+\\-F,,0\\ (3.110)
b=SçÂ¥ (3.111)

aP =aE +aW Jt~aN +aS -Sp^V (3.112)

29 Na forma vetorizada temos: P = (Ï,J), E = (ÏJ+1), W = (IJ-1), N = (I+1J), S = (I-1,J)
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A equação 3.106 pode ser escrita na forma compacta:

^p=^^n^+b (3J13)

onde os subscritos nb denotam os pontos vizinhos do ponto P na malha, sendo a

somatória efetuada sobre todos os pontos vizmhos.

3.19.12 A SüBRELAXAÇÃO E A SOBRELAXAÇÃO

A equação 3.113 pode ser reescrita da seguinte forma ÇPATANKAR, 1980,

MINKOWVYCZera/., 1988):

<ï>.=^.++•p - -r p

z^^+^
-<ï>, *

p
ffl

(3.114)

onde OP* é o valor de <I>P resultante da iteração anterior. O conteúdo dentro dos

colchetes pode ser interpretado como uma mudança em O que está ocorrendo na

presente iteração, isto é, no sentido de atingir o valor final de O. Caso se debíe

reduzir esta mudança, um fator de subrelaxamento © (valor entre O e l) é mtroduzido

resultando em (PATANKAR, 1980);

^L1>p=Z^<I),*+^+(I-'"A®p* (3.115)
CD — - - ^

O valor de o controla fortemente a subrelaxação. Se o é próximo de zero as

mudanças são lentas. Quando o é igual a unidade, não há subrelaxação. Porém, se o é

maior que a unidade (porém menor que 2), o valor de O varia mais rapidamente e

denomina-se a este método de sobre-relaxação. Este método foi aplicado no presente

trabalho. Reduzir ou acelerar a '^velocidade de convergência" de <E> é uma decisão que

está vinculada às possibilidades de oscilação da resposta e à necessidade de dimmuir o

tempo de cálculo.
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3.19.13 DISCUSSÕES SOBRE OS ESQUEMAS DE DlSCRETIZAÇÃO - FALSA DIFUSÃO

PATEL et al. (1987) discutiram sobre os erros de previsão em escoamentos

elípticos com transferência de calor. Os autores compararam o desempenho de onze

esquemas numéricos alternativos para descrever os escoamentos. Entretanto, eles

obtiveram bons resultados apenas com cinco desses esquemas. Concluíram que uma

das principais deficiências das hipóteses de interpolações correntes estão relacionadas

com a denominada "falsa difusão . Para fenómenos multidimensíonaís, envolvendo

duas ou três dimensões, a potência dos computadores existentes atualmente é ainda

limitada para o uso de malhas muito finas. Assim, usam-se malhas mais grosseiras,

que evidentemente, apresentam problemas na obtenção dos resultados. De acordo

com PATEL et ai (1987), a falsa difusão existe somente em fenómenos

multidimensionais e surge principalmente devido à prática comum de tratar

escoamentos através da face da célula de controle como localmente uni-dimensional.

Percebe-se que o uso de malhas grosseiras implica no uso de uma grande região

localmente unidimensional. Pode-se ainda considerar que a falsa difusão será tanto

maior quanto maior for a multidimensionalidade do problema envolvido. PATEL et al.

(1987), resumem alguns aspectos inerentes aos esquemas encontrados na literatura,

como mosü-ados na tabela 3.8.

LESCH23NER (1980) comparou três esquemas diferentes, utilizando diferenças

finitas, em escoamentos laminares com recirculação, cada um com diferente

formulação para aproximar os termos convectivos. O autor mostrou que o esquema

híbrido mais popular (afpw/ndr/central) pode levar a erros severos devido à difusão

artificial se o vetor velocidade é sigmficantemente inclinado com relação à direção da

malha numérica, em regiões de altos valores do número de Peclet Também comentou

que nos casos de escoamentos turbulentos, particularmente naqueles não confinados,

uma vantagem real pode ser obtida pela adoçâo de esquemas de interpolações com

diferenças "inclinadas" ou interpolações quadráticas.

PATANKAR (1980) argumentou ainda que para resolver este problema seria

necessário envolver mais pontos vizinhos na equação de discretização. MALISKA

(1995) argumenta que a existência de erros de tmncamento (ou seja, solução não-

exata) que está ligada diretamente à natureza da função de interpolação usada também

colabora no fenómeno observado. A tabela 3.8 mostra algumas características das

funções de interpolações usadas na literatura.
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Tabela 3.8: Discussão sobre a influência dos coeficientes em vários esquemas de

discretização. Fonte: PATEL et al. (1987).

NÚMERO

l

2

3

4

5

6

7

8

9

10

u

ESQUEMA DE

DBCRETEAÇÃO

Diferenças Centradas

Upwind

Híbrido

Diferença Localmente

Exata

Diferença de Potência

Diferença Quadrática a

Montante

Extensão da Diferença

Quadráüca a Montante

Versão Revisada das

Diferenças Quadrâticas a

Montante

SKEW

Diferença Residual

Novo UPSTREAM

INFLUÊNCIA NEGATIVA DOS COEFICIENTES GERADOS

Podem ocorrer oscilações, para altos valores de Pe.

Precisão ümitada porque seu erro de discretízação é de primeira ordem.

Exige refmamento da malha para dar bons resultados.

Aparentemente não apresentou problemas, pois apresentou boa

estabüidade e precisão, uma vez que os coeficientes gerados eram

posiüvos.

Como no esquema acuna, aparentemente não apresentou problemas, pois

também apresentou boa estabilidade e precisão,, por serem positivos os

coeficientes gerados.

Não apresentou problemas, pois também apresentou boa estabüidade e

precisão, por serem positivos os coeficientes gerados

Pode apresentar problemas com relação a geração de coeficientes

negaüvos. Ocorre iastabüidades. Problemas de perda de generalidades

quando se pretende sanar tal problema.

Pode apresentar coeficientes positivos nos termos de convecção, porém

alguns termos fonte mduzem o sm-günento de coeficientes negativos.

Garante sempre coeficientes positivos, pela mtrodução de um teimo fonte

linear, porém estes dependem das iteraçoes prévias.

Os coe&cieates de ponto da malha AE, Aw, Aa, As, podem íomar-se

negativos enquanto que os coeficientes Asw. ASE, etc contmuam seDdo

positivos, causando isstabüidades.

Apresenta problemas similares ao do Diferenças Centradas.

A falsa difusão é reduzida ou vutuahinmte eliminada.
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3.19.14 SOLUÇÕES NUMÉRICAS DE PROBLEMAS EM ESCOAMENTO DE FLUDÏO

INCOMPRESSÍVEL - TRATAMENTO DO ACOPLAMENTO DE PRESSÃO-VELOCmADE

Talvez o primeiro trabalho relevante que buscou uma modelagem em

escoamentos viscosos mcompressíveis com super&cie livre, em regime nâo-

permanente, tenha sido aquele de HARLOW e WELCH (1965), utilizando como variáveis

dependentes a própria velocidade e a pressão, ao invés da tradicional (na época,

GOSMAN et al., 1969) vorticidade e função de corrente, uma vez que as primeiras

tinham uma aplicação mais "natural" e também havia uma tendência momentânea para

adotar essas variáveis. O estudo de HARLOW e WELCH (1965), a partir desse momento,

foi referência para muitos outros trabalhos. Já mencionados neste texto. Avançando na

forma de modelar numericamente os escoamentos, ULLEY (1976), estudou uma

técnica que pode ser considerada como primitiva para o acoplamento pressão-

velocidade para escoamentos com recirculação, utilizando o modelo turbulência k-s,

em escoamentos compressíveis aplicados em combustão e reação química.

Posteriormente RAITBHY e SCHNEIDER (1979) estudaram modos de superar as

dificuldades de acoplamento nos escoamentos incompressíveis, as quais eram a causa

principal das lentas convergências das técnicas iterativas anteriores. O problema do

acoplamento pressâo-velocidade entre a equação de momento e a conservação da

massa foi estudado por vários métodos, que foram comparados entre si.

RATTBHY e SCNHEIDER (1979) mencionam que em escoamentos essencialmente

modelados por equações parabólicas o melhor método de acoplamento da equação de

momento de massa foi aquele desenvolvido por PATANKAR e SPALDING (1972), o qual

foi o mais amplamente utilizado para tais problemas, denominado método SIMPLB

{Semi-Ímplicit Method for Pressure-Linked Equaíions). Os autores sugeriram

também uma melhora para o método SIMPLE para escoamentos elípticos e finalmente

fizeram uma avaliação de como em cada caso a taxa de convergência e a estabilidade

foram afetadas.

PATANKAR (1980 sugeriu também algumas modificações para melhorar o

problema de acoplamento pressao-velocidade, desenvolvendo o método SIMPLER

(SIMPLE-Revisado). Esse método apresenta algumas vantagens com relação ao SIMPLE,

o qual consiste em resolver a equação de pressão para obter o campo de pressão e

resolver a equação de correção de pressão somente para corrigir as velocidades.

Lembramos novamente que nos estudos de RANADE et al. (1989b), o método SIMPLER

c-^\
í^ ~ ^\
1^' ^:. ,

i3 ^liEte
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foi o mais eficiente e, portanto, preferido para resolver o problema de escoamento em

tanques de mistura.

VAN DORMAAL e RATTHBY (1984) estudaram as variações do método SIMPLE

de PATANKAR e SPALDING (1972) e compararam o desempenho dos métodos SIMPLE,

SIMPLER e SIMPLEC (SIMPLE-Consístente). Este último foi desenvolvido por Van

DORMAAL e RATTHBY (1984) para o estudo específico de dois problemas de

escoamento com recirculaçao. Os autores buscaram alternativas recomendando o

método SIMPLEC, o qual remove a necessidade do parâmetro de relaxaçâo o (seçao

3.19.12). A discussão gira em torno deste parâmetro, dependendo da ordem de

grandeza do termo fonte, pode conduzir ao uso do SIMPLE ou do SIMPLEC.

Quando VAN DORMAAL e RAITHBY (1984) comparam os métodos nos

problemas de recirculaçao (laminar), concluíram que os experimentos numéricos

foram sensíveis à diferença dos métodos. Foi demonstrado que o SIMPLER e o

SIMPLEC foram substancialmente mais económicos do que o SD^tPLE, e que o

SIMPLEC é menos dispendioso do que o SIMPLER para os problemas resolvidos.

Apesar das discussões sobre a eficiência desses métodos há atualmente muitos autores

que utilizam ainda o método SIMPLE, como ARMFIELD (1991), o qual estudou

convecção natural usando as soluções das Equações de Navier-Stokes (cavidades

retangulares) com malhas deslocadas, demonstrando sua eficiência para esses casos.

LAI e YEN (1993) também investigaram as equações hidrodinânúcas de um

escoamento com superfície livre, usando um modelo multi-camada, geralmente usado

para simular escoamento em canais abertos com malha deslocada e volumes finitos,

com o modelo de turbulência k-s. Os autores fizeram uso de um esquema parecido

com o de RfflE e CHOW (sistemas fechados), apud ARMRELD (1991), que mcorporaram

o procedimento SIMPLE para simular escoamento com superfície livre.

McGlHRK et al. (1993) estudaram o escoamento sobre um obstáculo em sistema

de düuição de um combustor de turbina a gás. Discutiram também os métodos

SIMPLE, SIMPLER, SIMPLEC, e ainda dois métodos alternativos PISO e AVI,

demonstrando que o SIMPLE foi menos eficiente do que todos os outros. As

vantagens dos algoritmos PISO e AV[, com relação ao SB4PLE entretanto, não são

suficientes para recomendar a alteração dos presentes algoritmos computacionais já

incorporados- Na tabela 3.9, são mostrados exemplos dos coeficientes de difiisividade

de pressão Fp par os trabalhos de McGUlRK et al. (1993).
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Tabela 3.9: Coeficiente de DÍ&sividade para a Pressão Fp. Fonte McGUIRK et al.

(1993).

ALGORITMO

SIMPLE
SIMPLER

PISO

SIMPLEC

AVI

ESTADO ESTACIONÁRIO

Ocu,va

Z^T7 + sï'
nb

a ^ yd

(l-a^)^A^'+SU,'
nb

ESTADO NÃO-ESTACIONÁRIO

a

V Â üp +.^ +nAV-
Z^^A ^^p-
nb

a

PAF^
A/ '"p

aòd

p^v

Os estudos ainda não são conclusivos quanto à apÜcabilidade incondicional

dos diferentes esquemas. Entretanto, os problemas devem ser resolvidos, o que exige

que se adote um esquema, preferencialmente fundamentado em experiências

anteriores, para obter uma avaliação da possível solução dos mesmos-



IV - METODOLOGIA

4.1. MÉTODO DE VOLUMES FINITOS (MVF) E FORMULAÇÃO MATEMÁTICA DAS

EQUAÇÕES DE TRANSPORTE PÁRA TANQUES DE MISTURA

O Método dos Volumes Finitos (MVF) utilizado para este trabalho é um dos

vários métodos de discretização das equações diferenciais que podem ser utilizados

com sucesso para descrever os fenómenos de transporte relevantes na mecânica dos

fluidos. O MVF tem se estabelecido para modelar escoamento turbulento de fluidos.

As vantagens da utilização do MVF são apresentadas por MALISKA (1995) e são

resumidamente descritas a seguir:

Primeira, as equações aproximadas são obtidas por meio de balanços de

conservação da propriedade em questão (massa, calor, quantidade de movimento,

etc) no interior do próprio volume elementar (a discretização é conservativa). O MVF,

ao criar suas equações aproximadas, realiza um balanço da propriedade no próprio

volume elementar, para qualquer tamanho de malha e todos os princípios de

conservação podem ser verificados em malhas até mesmo grosseiras, enquanto que

com outros métodos só é possível com malhas relativamente refinadas. Segunda, a

observação de aspectos físicos de cada termo da equação diferencial permite que

métodos mais robustos sejam desenvolvidos. Terceira, a possibilidade de associar a

interpretação física com a matemática influenciou considerável mente para que os

estudiosos, principalmente os envolvidos com Métodos de Diferenças Finitas (MDF),

começassem a utilizar o MVF. Quarta, a sua implementação é mais simples, exige

menos memória de computação e apresenta maior velocidade de convergência que

outros métodos, como por exemplo, o método dos Elemsntos Finitos (Chabart e

VioÍet (1991) apud ZERBINI (1992). Quinta, a depuração do programa computacional

também fica mais fácil.

4.2 As EQUAÇÕES DIFERENCIAS - FORMULAÇÃO MATEMÁTICA

De acordo com MDsíKOWVYCZ et al. (1988), todas as situações práticas

envolvendo o escoamento de fluido, transferência de massa, turbulência e fenómenos

relacionados são governadas pêlos princípios de conservação de massa, momento,

energia, substâncias químicas, etc. Esses princípios são expressos na forma de
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equações diferenciais que, como já foi dito, possuem uma forma comum. O

reconhecimento desta forma comum representa uma das vantagens para explorar a

construção de um procedimento numérico.

Neste estudo considerou-se o escoamento estacionário turbulento bí-

dimensional (não serão consideradas as taxas de variações tangenciais porque o

equipamento simulado gera escoamentos essencialmente axiaís\ governado por um

conjunto de equações diferenciais parciais elípticas, que podem ser escritas para um

campo escalar geral O, na forma da equação 3.100b aqui reescrita:

<?(/?<&) , \ 0 f ^__,^\ , l ff f ^^\ , ^ ^^^\ _ ! ^ fr- „^-+^^-(^í/(ï))+-^-(^F<I))+^(^?FO)=T^Tl^^/'^l+---
õt T õr w ' r 00 " ' ÕT. " ' r 0r\ "^ ar

l õ (r^^ ô^} , õ (^ ^-..+^^1 ~w'eff VL 1+—1 ^.^ ^—|+5'p0+5fc
r õô ( r ÔQ j ' ^ lx <t>'^ ^ J ' up v ' "c

(4.1)

sendo que

r coordenada radial

ô coordenada tangencial

z coordenada axial

U velocidade média radial

V velocidade média tangencial

W velocidade média axial

onde r^^. denota um coeficiente de troca turbulento efetivo, incluindo a

contribuição molecular, e S^ denota a taxa volumétrica de crescimento e decaimento

em Q. O é uma propriedade intensiva (escalar genérico), F e S^, são,

respectivamente, o coeficiente de difusão e o tenno fonte de €>. (RANADE et al. 1989b).

Admitindo que o termo fonte S^ possa ser Imeanzado na forma, S^ = Sp^ + Sc'c-

4.3. DlSCRETIZAÇÃO E OBTENÇÃO DAS EQUAÇÕES APROXIMADAS DE VOLUMES

FINTFOS PARA UMA SFTUAÇÃO BlDIMENSIONAL EM TANQUES DE MISTURA

De acordo com PATANKAR (1980), PERIC' (1985), MALISKA (1995) e OUtTOS,

existem dois modos de se obter as equações aproximadas pelo Método de Volumes

Finitos (MVF). Primeiro, por meio de balanços da propriedade em questão nos

volumes elementares, ou volumes finitos; segundo, por meio da equação diferencial

na forma conservativa, integrando-as sobre o volume elementar, no espaço e no
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tempo. No presente trabalho, o fenómeno hidrodinâmico de transferência de

quantidade de movimento ocorre considerando as grandezas médias somente em

escala espacial (regime permanente ou estacionário), e os termos que possuem

derivadas temporais, como já foi mencionado anteriormente, serão desprezados,

exceto no caso da concentração. Quando o escoamento toma-se estabelecido bem

como os campos de pressão e grandezas turbulentas^ procede-se ao cálculo da

transferência de massa em regime transiente.

A disposição da malha deslocada para as componentes de velocidade foi

primeiramente utilizada por HARLOW e WELCH (1965), em seu método MAC, sendo

utilizada desde então por vários pesquisadores.

Segundo PATANKAR (1980) a adoção da malha deslocada não implica em

grande diferença entre a equação de momento e as equações discretizadas para os

outros <Ï>'s (P, V, k, £, etc), os quais são calculadas nos pontos principais da malha.

No volume de controle na direçao radial (/"), a disposição da malha permite obter a

diferença (PP - PE) que pode ser usada para calcular a força de pressão que age sobre

o volume de controle para a velocidade Ue. O mesmo ocorre para a velocidade W^ na

direção axial z.

O cálculo do coeficiente de difusão e a taxa de escoamento mássica nas faces

do volume de controle de Ue requer, como já foi ínsado anteriormente, uma

inteq)olação apropriada, cuja equação de discretização pode ser escrita na forma

algébrica como

a.U, = ^ a^í/^ + é + (P, - P, )A, (4.2)
ff=l

onde Âe é a área sobre a qual age a diferença de pressão e (PP - PE) é a diferença de

pressão, n é o número de pontos da malha. Os coeficientes dnb carregam consigo os

efeitos combinados da convecçao e difusão nas faces dos volumes de controle.

A equação discretizada para Wn pode ser escrita na forma:

»nWn = E aJV^ +b +(P, - P, )4, (4.3)
n=\
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onde An é a área sobre a qual age a diferença de pressão e (P? - PN) é a diferença de

pressão.

Uma vez que as equações de momento somente podem ser resolvidas quando

o campo de pressão é conhecido ou estimado, o campo de velocidade não satisfaz a

equação da continuidade. Assim, o campo de velocidade é imperfeito, já que foi

baseado em um campo de pressão estimado (também imperfeito a priori). Desse

modo, devemos utilizar um recurso para estimar novas pressões e velocidades,

denotadas, respectivamente, por: P* U* , W* (Equação de PoÍsson). Ou seja, adota-

se um processo de correção da avaliação (estimativa) inicial.

".^ = E ^ [/„, + é + (P, -P, )4 (4.4a)

aJJ\ =^^U^+b+ (P; - P; )A, (4.4b)

^,= sa».^ +6 + (P? - p» )A. (4.5a)

^W: = ^ a^W:, + b + (7'; - P; )< (4.5b)

4.4. ASCORREÇÕESDAS PRESSÕES E DAS VELOCTOADES

O objetivo desse procedimento é encontrar um modo de melhorar a estimativa

de P* tal que o campo de velocidade seja progressivamente o mais próximo possível

daquele que satisfaça a equação da continuidade- PropÕe-se, então, uma equação de

correção para a pressão (PATANKAR, 1980)

p=p*+p' (4.6)

onde P* é a pressão estimada e P7 é denominado de correçâo de pressão. A seguir,

necessitamos conhecer como as componentes de velocidade respondem a esta

mudança na pressão. Da mesma forma, então, as correções de velocidade LT e W^

correspondentes podem ser introduzidas de modo similar:

U= U* + Uf (4.7a)

W= W*Jr W (4.7b)
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Se desprezarmos os termos do somatório nas equações 4.4a,b e 4.5a,b ,

subtraindo 4.4b de 4.4a, e subtraindo 4.5b de 4.5a, obtém-se para as velocidades

radial e axial, respectivamente:

(U.-U:)a, =(P,- P^)A,-(P,*-P,*)A, (4.8a)

(^,-<)^ = (P, - P^X -(Pp ^-P^)A, (4.8b)

Isto resulta em

U\=d,{P,'-P,') (4.9a)

W^d,(P/-P,') (4.9b)

onde

A.
^=-^ (4.10a)

ae

^=^ (4.10b)
an

As equações 4.9a e 4.9b são denominadas de equações de correção de

velocidade (equação de Poisson, vista anteriormente). As respectivas velocidades são

calculadas por:

U,=U',+d^P,'-P^) (4.11a)

W,=W^+d^P/-P^) (4.11b)

De posse das equações acima, temos todos os ingredientes necessários para

obter a equação da correção da pressão P" (Método SIMPLER).

4.5 Á EQUAÇÃO DE CORREÇÃO DE PRESSÃO

Se substituirmos na equação da continuidade as componentes de velocidade

pelas expressões dadas pelas fórmulas de correção de velocidade (equações 4.7a,

4.7b, 4.11a e 4.11b), obtemos, após um rearranjo, a seguinte equação de

discretização para P':

Segundo PATANKAR (1980) a palavra SIMPLE tem sido usada para registrar a omissão do termo

nb »* . Esse termo representa uma influência ináireta ou implícita da correção da pressão sobre a

velocidade. Este termo não é iacluído, portanto, porque este esquema é somente parciaünente
implícito e não totahnente ünplicito.
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^ppp = QE^E + QW?W + ^N^N + ^A + cp (4.12)

onde

aE=Pede^^r C4-13)

a^=p^^zAr (4.14)

aN=P^n^zAr (415)

aS =Psí^s^z^r (4-16)

ap =^+^+ü^+^ (4-17)

Cp =[/?í/*]Az, -[/?£/*] Az, +[/??r*]Ár, -[pfF+]A^ (4.18)

Pode ser visto que o termo b das equações (4.4 - 4.5) na equação de con-eção

de pressão é avaliado em termos de velocidades estimadas. Se A é zero, significa

dizer que as velocidades de partida (estimadas), satisfazem a equação da

continuidade, e nenhuma correção de pressão é necessária. De posse das equações

algébricas pertinentes é possível utilizar processos iterativos, para a solução do

escoamento hidrodinâmico.

Abaixo apresentam-se os procedimentos resumidos da família de métodos

iterativos SÏMPLE, descritos por PATANKAR e SPALDÏNG (1972) e o método SIMPLER,

mais extensamente utilizado por PATANKAR (1980). Descreve-se também o método

SIMPLEC (SIMPLE-Consisteüte), proposto por Van DOORMAL e RATTHBY (1984).

4.6 DESCRIÇÃO DOS ALGORTTMOS SIMPLE, SIMPLER E SIMPLEC

4.6.1 O ALGORITMO SIMPLE - Semi IMPlicit Linked Equatíons

A sequência de passos do algoritmo é:

ü) admitir um campo de pressão P*;

ü) resolver os sistemas algébricos obtidos a partir das equações de

conservação da quantidade de movimento, obtendo os campos de

velocidade intermediários U*, F* e W*;

iii) resolver a equação de correção de pressão P' utilizando a equação

conhecida como a de Poisson 4.11a e 4. l Ib;

Ív) calcular o novo campo de pressão somando P' a P*, a partir da

equação 4.11a e 4. Ub adicionando P'em P*;
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v) calcular U e W a panir dos valores anteriores (antigos) usando as

fórmulas de correção de velocidades, ou seja, as equações 4.9a e

4.9b;

vi) resolver os sistemas algébricos (equações de discretização) relativos

aos O's, tais como concentração, energia cinética turbulenta e sua taxa

de dissipação e velocidade tangencial,

vii) admitir que o novo campo de pressão seja o campo de pressão P* e

voltar ao segundo passo do procedimento até que a convergência seja

atingida.

4.6.2 O ALGORITMO SBMPLER

O método SIMPLER foi criado para corrigir o que se considerou uma

"exagerada^' correção de pressão do método SIMPLE, fazendo-se necessário o uso de

subrelaxação. Tal exagero na coireção do método SIMPLE é devido a omissão dos

termos ^ a^ u^ na equação algébrica geral.

Segundo PATANKAR (1980) o método SIMPLER emprega a equação de pressão

somente para a tarefa de corrigir velocidades e fornece alguns outros meios de obter

o campo de pressão, tomando-se um algoritmo de cálculo mais eficiente. Entretanto,

embora o método SIMPLER seja mais eficiente, resultando em uma convergência mais

rápida do que o do SIMPLE, é reconhecido que as iterações para o SïMPLER envolvem

maior esforço computacional. A sua vantagem reside no fato de que mesmo tendo

um esforço computacional maior, este é recompensado pelo menor número de

ÍteraçÕes para alcançar a convergência, resultando em uma economia global para o

SIMPLER quando ambos os métodos são comparados.

No algoritmo SIMPLER a equação para obter o campo de pressão é dada por:

U^T'a*uri'+b+d,(P,-P,) (4.19)
e

onde de. é definido pela equação 4.10a. Define-se agora uma pseudovelocidade

denominada de U \
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^=sa^+è (4.20)

Nota-se que U e é composto pelas velocidades U^,, que não contém termos

de pressão. A equação 4.19 transforma-se em

t/.=í/.+rf.(^-^) (4.21)

onde

^ ^ a?C/.(;,7-l)+^í/.(',y+l)+^.(ï+l,7)+^.0-l,7)+S^

a.-S;

U. = auru^J+ï)+aïu^J-A)+auJJÁÍ^J)+^.U^-\J)+S^

a^-S;

Da mesma forma, podemos também escrever:

W^W^d^-P,) (4.22)

onde

^ , <y.O'-ly)+<^('+l,y)+a:^0',7+l)+aXO,7-l)+^

a.-S!

^ ^ ^W,(i+l,j)+^W,(i-l,j)+ay,(i,J+Ï)+ayr,(,,j-l)+S',

^SÍ

Verifica-se que existe similaridade entre essas duas equações e as equações

4.11a e 4.11b, onde UeQ Wn surgem no lugar áe U* e W* ea própria pressão P

toma lugar de P . Desta forma, seguindo os passos da correção da pressão anterior

obtém-se:

a,Pp'= asPE+a^P^+a^P^+a.Ps + C, (4.23)

onde

^=PAAZ^ (4.24)
<^=AAÁZA7- (4.25)

aN=PAÀZÁr (4.26)
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a,=p,d^âr (4.27)

a p =aE + ^ + ^^ +QS (4.28)

C, = [pu*]Az, -[pu*]A^ +[pw*]Ar, -[pw*]A^ (4.29)

Observa-se que C 'p é a única diferença entre a equação de pressão 4.23 e a

equação de pressão 4.12. De acordo com PATANKAR (1980) a expressão 4.20 usa para

Cp as pseudovelocidades, enquanto que a expressão 4.12 usa velocidades estimadas.

A seguir é apresentada a sequência do algoritmo SEMPLER:

i) admitir um suposto campo de velocidades;

ii) calcular os coeficientes para as equações de momento e depois

calcular U e e Wn a partir das equações semelhantes às equações

(4.21) e (4.20), pela substituição dos valores Unb e Wnb\

iii) calcular os coeficientes para a equação de correçao de pressão

semelhante a (4.19), e resolvê-la para obter o campo de pressão

(Equação 4.23);

ív) tratar este campo de pressão como P*, resolver as equações de

momento para obter U* e W*;

v) calcular a fonte de massa b^ e então resolver a equação de /??;

vi) corrigir o campo de velocidade pelo uso das equações da

continuidade, porém não corrigir a pressão;

vii) resolver as equações de discretização para os outros Q's se necessário;

víii) retomar ao passo 2 até alcançar a convergência.

4.6.3 O ALGORITMO SIMPLEC

Neste algoritmo, a correção do campo de velocidades (quinto passo do

procedimento SIMPLE) é executada de modo tunidÍTnensional\ como pode ser

verificado pela equação abaixo:

U.=U^+d,(P,'-P,') (4.30)

onde de é o coeficiente relativo ao ajuste de pressão.
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De acordo com ZERBINI (1991) no procedimento SD^PLE de é obtido por meio

de uma aproximação grosseü'a das equações de conservação da quantidade de

movimento e é igual à relação entre área da face direita do volume de controle e o

coeficiente a^ da equação algébrica referente a esta equação de conservação. Já no

procedimento SIMPLEC a aproximação realizada é mais consistente e a expressão de

de toma-se igual a:

d,=—^— (4.31)
a'-La^

onde Ae é igual a área lateral direita do volume de controle, ae é o coeficiente da

equação algébrica para a quantidade de movimento na direção radial (/•), I^inb é a

somatória dos coeficientes da equação algébrica para a quantidade de movimento na

direção radial (r), excluindo-se cie. Similarmente, para a direção axial (z\ tem-se:

W.=W^+d,(P,'-P^') (4.32)

< = V-. (4.33)
an-Lanb

Verificou-se ser também necessária a utilização da sub-relaxaçao, ou seja, o

campo da variável <&, obtido por solução do seu sistema de equações algébrico, deve

ser substihjído por:

<D = 6? o "ovo +(i - ^ )(D ve?° (434)

onde

üï é o coeficiente de sub-relaxação (O < ca < l)

<Ï>° são os valores de O recém-obtidos

0 ° são os valores de Q no ciclo anterior

Como não existe , a priori, um modo de determinação dos valores de o, de

modo que o procedimento apresente convergência (maior ou menor velocidade), o

experimento numérico é o único método recomendado para se calcular o valor óíimo

de G).
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4.7 MÉTODOS NUMÉRICOS APLICADOS AOS ESCOAMENTOS ELÍPTICOS COM

RECIRCÜLAÇÃO

No item anterior foi apresentada a metodologia MVF para o problema de

transferência de Quantidade de Movimento para tanques cilíndricos com agitação

hidrodinâmica utilizando o modelo de turbulência k-e. Inicialmente descreveu-se a

utilização do método numérico para resolver as equações diferenciais governantes,

tais como as equações de momento e da continuidade. Estas equações não foram aqui

apresentadas em todos os seus detalhes por questão de conveniência, sem a perda de

rigor, e o foco central recai efetivamente mais sobre sua solução do que sobre seu

significado físico.

Na figura - 4. l são apresentadas as etapas do desenvolvimento do algoritmo

para simular a hidrodinâmica nos tanques de mistura. Primeiramente as equações

diferenciais gerais são arroladas. Depois elas são discretizadas para U, W, k, s e C

(concentração). Passa-se à resolução áe U, e W (que são determinadas nos pontos das

faces do volume de controle - via algoritmo SIMPLER) e calculam-se os campos de k

e s (pontos nodais) e, consequentemente, os campos de viscosidade turbulenta ou

efetiva. Depois determina-se o campo de concentração (pontos nodais) no tanque e na

superfície (condições de contorno especiais).

Na formulação para o escoamento de fluído, somente os casos incompressíveis

foram descritos. O termo incompressível refere-se apenas aos efeitos de pressão sobre

a densidade ou massa específica. Ademais, a ênfase é dada para a obtenção da

solução em regime permanente e a técnica numérica descrita emprega uma malha em

coordenadas cilíndricas. Apenas para o caso da concentração as equações

discretizadas utilizaram o termo de variação temporal.
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EQUAÇÕES DIFERENCIAIS

Momento U, V, W

Modelo A- - s

Continuidade

Escalar (massa)

:DISCRETIZAÇÃO

Solução Iicrativa:
Difusão c

Convccçao

ESQUEMAS DE DIFERENCIAÇÃO

ACOPLAMENTO DA PRESSÃO

Faíorcs de Sub ou
Sobrc-Rclaxamcn i-o

i MUDANÇAS DE PRESSÃO |

CONDIÇÕES DE CONTORNO

Condições de
Corstomo: Desüzantc-

Nâo-desUzaute

l CICLO TTERATIVO - OPERAÇÕES

AIgoriünos:
SIMPLE, SIMPLER

SIMPLEC, etc

Implementação:
Rearranjamento das

Equações
Discretizadas

Critério de
Convergência no
Presente Estudo

Figura 4.1: Esquema do Fluxograma Geral do Algoritmo.
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4.7.1 CARACTERÍSTICAS CONSTRmWAS DOS TANQUES DE MISTURA - DOMÍNIOS

FÍSICOS DE DlSCRETIZAÇÃO

Um dos sistemas estudados na presente simulação foi aquele baseado no

trabalho de CUNHA (1993), obedecendo aos padrões de BATES et al. (1963). As

características construtivas são mostradas na tabela 4.1a.

Tabela 4.1a: Dimensões do conjunto de agitação e tanques de mistura utilizadas em

CUNHA (1993) .

Características Geométricas

Diâmetro dos Tanques

Diâmetro das Turbinas

Largura das Lâminas (Pás) de cada Turbina

Número de Lâminas de Cada Turbina

Angulo de Inclinação das Lâminas das Turbinas

Largura das Lâminas dos Inibidores de Vórtices

Número de Lâminas de Cada Inibidor de Vórtices

Distância das Turbinas com Relação ao Fundo do Tanque

Número de Turbinas no Tanque

Nível da Agua no Tanque

Faixa de Velocidade Angular (RPM) - CUNHA (1993)

Faixa de Velocidade Angular (RPM) - MOMESSO (1996)

Dimensões

300 mm

100 mm

12,5 mm

6

45°

25 mm

8

100 mm

l

30 cm

82-1702

72-1997

Outros sistemas estudados na presente simulação foram os de HSIEH et al.

(1993) e BARBOSA (1989). Porém, estes últimos não obedeceram rigorosamente aos

padrões de BATES et ai. (1963). As características construtivas dos respectivos autores

são mostradas nas tabelas 4.1b e 4.1c.Todos os testes dos referidos autores foram a

20 °C.

O programa TANK.FOR lê também os arquivos (extensão DAT) com as características

construtivas dos autores MOMESSO (1996), HSIEH et al. (1993) e BARBOSA(1989). Enüretaato,
é bom observar que MOMESSO (1996) utilizou o mesmo tanque que CUNHA (1993). Por isso não
existe uma tabela para os ciados deste último autor.
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Tabela 4.1b: Dimensões do conjunto de agitação e tanques de mistura utilizadas em

HSIEHefa/.1993).

Características Geométricas

Diâmetro dos Tanques

Diâmetro das Turbinas

Largura das Lâminas (Pás) de cada Turbina

Número de Lâminas de Cada Turbina

Angulo de Inclinação das Lâminas das Turbinas

Largura das Lâminas dos Inibidores de Vórtices

Número de Lâminas de Cada Inibidor de Vórtíces

Distância das Turbinas com Relação ao Fundo do Tanque

Número de Turbmas no Tanque

Nível da Agua no Tanque

Fabca de Velocidade Angular (RPM)

Dimensões

247 mm

127 mm

38 mm

2-4

Não-Padrâo

22 mm

4

^ 122 mm

l32

36,8 cm

150-500

Tabela 4.1 c: Dimensões do conjunto de agitação e tanques de mistura utilizadas em

BARBOSA (1989).

Características Geométricas

Diâmetro dos Tanques

Diâmetro das Turbinas

Largura das Lâminas (Pás) de cada Turbina

Número de Lâminas de Cada Turbina
^

Angulo de Inclinação das Lâminas das Turbinas

Largura das Lâminas dos Inibidores de Vórtíces

Número de Lâminas de Cada InÍbidor de Vórtices

Distância das Turbinas com Relação ao Fundo do Tanque

Número de Turbinas no Tanque

Nível da Agua no Tanque

Faixa de Velocidade Angular (RPM)

Dimensões

ólOmm

^150 mm

27 mm

4

45°

31,5 mm

6

105 mm

l

=35 cm

56-370

Apesar do sistema apresentar 2 turbmas, considerou-se apenas uma localizada num ponto médio
entre ambas, de forma que representasse uma altura média aproximada (1/3 da altura do nível
d'água).
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A figura (4.2) mostra as características geométricas do tanque de agitação e os

detalhes construtivos para execução de experimentos de transferência de gases na

interface ar-água, para os testes de CUNHA (1993).

r' 1

t-NÊxc wo n^BN» oou * <** »ÜWNS (oci^wcte *y)
2-010 O» IU—
j-omuNo wmzea
*-tN»OUC BC MttU»
s «Ao. o* arortoc ce te» ocsnu<x-iw*o*uui»» coNmoutf»
«-amw K iNBa» oo *NMO TÉKMCO
7-au^nc oc «cm. oca TNWUCS oc
d —no làiNCO-TBNPBwnn» COIRHOUU*
t-NWL O* iCUfc 00 —U TÈMCO
1 NNKuo—t oc nnauuutíto oo —wô lümco «cote 1:50

Figura 4.2: Tanque de Agitação Hidrodinâmica (CUNHA, 1993) e características

construtivas. As temperaturas da água dos tanques de mistura foram de

aproximadamente 15, 20, 25 e 30 C e o número de revoluções imposta ao impulsor

rotativo (Turbina tipo PTD) ficou na faixa de 82 a 1700 rpm.

4.7.2 MÉTODO UTILIZADO PARA A PREVISÃO DO ESCOAMENTO

A figura 4.3a mostra o domínio de cálculo para o presente estudo subdividido

em volumes de controle, utüizando a vantagem da simetria axial existente. As linhas

pontilhadas denotam as faces do volume de controle. Essas linhas são paralelas às

coordenadas nas direçoes r e z. O cruzamento das linhas cheias denotam os nós da

malha e estes são definidos como ponto central do volume de controle. E conveniente

definir primeiramente a localização das faces do volume de controle e depois os

pontos (nós) da malha. A figura 4.3b mostra seçoes onde as componentes de

velocidade são representadas por setas. O procedimento aqui adotado é o de "malhas

deslocadas", isto é, as velocidades são calculadas nos centros das faces do volume de
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controle. Por meio deste procedimento as velocidades são determinadas em pontos

estratégicos, permitindo imediatamente o seu uso para o cálculo das vazões mássicas

(equação da continuidade) e para obter os coeficientes dos termos de convecção nas

equações de transporte turbulento de k e s (equações de transporte de quantidade de

movimento).

Superfície
Livre

Tanque de Mistura
Corte Axial

Em> e Hélice

EUH» de Sünetria

Azn

Ázs

w

aw fl n ne

^_
Az

Ar

Parede Lateral

; Célula Computacional
-*" l Volume de Controle - VC

IN

+
w

sw
t l
is se r .-i

J'-l

m

J+lr

Parede de Fundo/

a) b)

Figura 4.3: a) Domínio de cálculo (Malha de Integração); b) Arranjo da malha
deslocada com os nós no centro do volume de controle e célula computacional

elementar bi-dünensionaL Em b) as posições deslocadas são para U =—^ para W = t,

e para outras variáveis = ^ , sendo que nw = noroeste, sw = sudoeste, se == sudeste,

ne ^ nordeste (nas faces do volume de controle) e nw == noroeste, sw = sudoeste, se

= sudeste, ne = nordeste (nos pontos nadais). Observa-se que na presente modelagem

não se considerou a presença dos ÍnÍbidores de vértices por simplicidade.

A descrição feita forneceu os ingredientes necessários para efetuar a

discretização da equação diferencial 4.35a ou 4.35b, para U e W, na forma de taxas de

fluxo nas direções r e z, respectivamente. De acordo com PATANKAR (1980) tem-se:

ÔĴ =l^,,ÜQ)-iÂ
ôr r ar r ôr

^w^}-4-

r^,eSrr
?

ffj.

ôz

ÕJ_
ar

+

02.

ÔJ
02

ôz
r <S>,eff-

ôr
^0
ôz

= s <I> {total )

(4.35a)

(4.35b)

(4.36)
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onde Jr e Jz são os fluxos totais (convecção e difusão)^ nas direções radial e axial

respectivamente.

Integrando as equações 4.35a e 4.35b (ou 4.36) para um volume de controle

elementar bi-dimensional típico, utilizando o teorema de Gauss e admitindo que o

valor de O é o valor que prevalece na região de estudo, obtém-se a equação

JE ~ JW ^ JN ~ JS = (5P° + ^c)ÀrAZ (4.37)

onde o termo fonte está representado e Unearizado da forma usual.

Os volumes de controle para U e W são respectivamente mostrados nas figuras

4.4. e 4.5a,b,c,d. O resultado da integração da equação 4.37 nos respectivos volumes

de controle para Ue e Wn é mostrado na equação 4.38.

A, -| pwd) - r° ^-\ A,...
az

F. - r. ^ _ [,„ _ r. ^ , [^ - r. ^]^, _ [,

.....= (5 j,0 p +5^)A^

(4.38)
onde

An área superior (norte)

As área inferior (sul)

Âe área lateral direita (leste)

Aw área lateral esquerda (oeste)

AV volume do elemento (volume do volume de controle)

[ ]í indicam que o valor da função deve ser avaliado na superfície /.(; =

n, s, e, w).
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i+1

i -l

J+l

Figura 4.4: Detalhes da malha deslocada bi-dimensional, onde os componentes de

velocidade são representados por pequenas setas. Na malha deslocada, os

componentes de velocidade são calculados nos pontos situados nos centros das faces

do volume de controle (VC), justamente onde são mais necessários para os cálculos de

vazões mássícas que entram e saem do balanço de massa determinadas pela equação

da continuidade, bem como nos termos de convecçao das equações de C, A: e s. Desta

forma, a diferença de pressão entre dois pontos adjacentes funciona como força

matriz que impulsiona os componente de velocidade entre eles.

Ababco são mostrados os volumes de controle para as velocidades (malha

deslocada) para Ue ,U^Wn e Ws . Observe que para cada velocidade o volume de

controle apresenta uma localização específica com relação ao ponto central P. Se

imaginarmos o volume de controle mostrado na figura 4.5a, observamos os pontos

que influenciam Ue, que são indicados pela localização ne e se. No início do processo

de calculo essas velocidades são estimadas (subrotina CONDIÇÕES_DS[[CIAS), a fim de

se calcular os valores dos coeficientes da matriz esparsa e inicializar o processo

iterativo. O mesmo acontece com as outras velocidades.
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Pontos
Nodais

i+1

Ak ———— t- nw

Ak 4t.

"nT

l-_— -„_„<„—„„ -_-_^-1_-__—^—l

i -l

Az/2|

Az/2i

s^v f--4^—4t—-
Az/2|

Ar/2 Ar/2 ^ Ar/2 : Ar/2 Ar/2

Az/2|
^

->

> ! < s ^—^ ^—^ 1^.
J-l

<- Ar
J

> < Ar
i+i

Figura 4.5a: Volume de controle para Ue.
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Ar/2

Pontos
Nadais
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^SrTZ

J-l Ar
-^4-
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J^

^4

A
Az/2

^
t

Az/2

^
t

Az/2

v

t
Az/2

dr/2 Ar/2

Ar J+l

Figura 4.5b: Volume de controle para Uw.
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Pontos
rNfídais

i+1

Ak ————f-

si ,..-.^4t--4- íAk ————1-4————

i -l

j-i UI rs

Figura 4.5.C: Volume de controle para Wh.

J+l

i+1

Ak

Ate "

i -l

s-çt.

Sr/2

J-l
Ar

J+l

Figura 4.5.d: Volume de controle para Ws.
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A equação da continuidade pode ser obtida substituindo 0=le^<&^ Ona

equação 4.35. Como não há variações em Q a equação 4.37 ou 4.38 toma-se:

l a(rpU ) õ{pW )
-+ ——= ° (4-39)

r cir

integrando (4.39), tem-se a equação da continuidade:

[pUA ]„ -[pUA ]^ +[pWA ]„ -{pWA ], = O (4.40)

Na verdade a equação 4.40 é utilizada nos procedimentos da família SIMPLE

como equação de ligação entre as equações de quantidade de movimento e as

correções de pressão e velocidade^ através dos tennos Cp e C1p, os quais controlam os

balanços de massa em cada volume de controle. Quando os valores de Cp e C'p são

considerados próximos de zero ou de um valor previamente estipulado (na última

iteração numérica), significa que os campo de velocidade e pressão são os correios e

se chegou a convergência do processo iterativo. A fonnulaçâo geral para as

velocidades são dadas abaixo.

Rearranjando a equação 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equação de

cinco pontos para W^.

(4, -s.)w^ =<B^) +4X(/_,.,, +<^^,> +<.^ü-^) +5; +aï-(^p -^)

(4.41)

onde

4,=<+<+^1:+< (4.42)

S^S^-T. (4.43)

5; = ^ + 7,,»^, (4.44)

Rearranjando a equação 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equação de

cinco pontos para Ws.
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aw

(4 -s,W^ =<^u> +4X<7-v) +4X^.1) +<^./-D +€ +—(p. -^)

(4.45)

onde

A, =<+<+<+< (4.46)

S,=S^-T, (4.47)

1̂C, ^ lsl'rs(IJ)Bw = ^ + T,W^, (4.48)

Rearranjando a equação 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equação de

cinco pontos para Ue-

JJ

(Ae ~^eVe(U) =^E^e(I.J+l) +^P^<Ü-1) +^Ln<Pe(W) Jr ~^sJJ <7-V) +^Q +~^-(^ -PE\

(4.49)

onde

^=<+^+4l+< (4.50)

S^SÏCU,-T, (4.51)

BO/=S°,:+T,U^ (4.52)

Rearranjando a equação 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equação de

cinco pontos para Üw.

_u

(A« ~^Wv(I^) ==^Ç^(/^+1) +^W^^(I^) + ^mP^I~V) +^y^LJ) +^ +_(^P ~^w)

(4.53)
onde

4.=4+<+<.+< (4.54)

S^=SÏ-U^-T^ (4.55)

Ba.=S^+TJJ^^ (4.56)

Rearranjando a equação 4.38 na fonna matricial geral, tem-se a equação de

cinco pontos para a variável genérica, Q (P, C, k, e)
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« -S;)®^ = ^0^.^) +<<I>wi) +^<I)^V) +^1)r(W) +S^

Ip = Ay + ^4^ + A^ + ./ly

i<ï> _ D<D
ip = Dp — Ip

r<t' /~^<S> , '7^/t^'Ï
}U ~ *-J> "'"-'P M/P

?p=Fp/A/

(4.57)
(4.58)

(4.59)

(4.60)

(4.61)

A linearização do termo fonte e condições de contorno:

^ = 7?°ï'(^f p — -t-fp -*'p ] \^p (4.62)

onde B^p e C^, foram calculados apropriadamente, de acordo com as descrições

estipulados pela tabela 3.6. 7p=^/A/, F^^/Á/, 7y=^/Á/, 7^=^/A/ e

Tg = V s / A^ são termos de volume/intervalo de tempo, que constam nas equações

4.43-44, 4.47-48, 4.51-52, 4.55-56 e 4.60-61. Porém, neste caso, este termo só será

útil para o caso da variação da concentração.

As equações de cinco pontos finais vetorizadas de Ue^J^W^ ,W^ e O são

apresentadas da seguinte forma:

(A^~S,)W^=A^W^+A^W^ +A^Ï¥^ +A^W^ + Bw +^-(P, - P^) (4.63)

(^ - s \w -^ = A^W^, + <F^ + ÁW,W^ + ^,r^^ + 5f + a-{P, - P,) (4.64)

a\
(Á. -S.)U.^ =AÏU.^ +AU,U,^ +<t/.^ +<t^,, +^; -^(P, -^) (4.65)

(-4. -SJU^, =AU,U^+A^U^+AU^U^ +AU^U^+S^ +^(P, -P,) (4.66)

(^ -^)0>, =^ +^<I>, +<0^ +A^, +S^ (4.67)
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4.7.3 CONDIÇÕES DE CONTORNO - ASPECTOS GERAIS DO MÉTODO NUMÉRICO

Como foi dito por EIGER (1997), um dos aspectos mais críticos da modelagem

da turbulência é a definição das condições de contorno, particularmente relacionado

às paredes sólidas, superfícies livres e cantos.

Sobre o ebco de simetria, isto é, em r = 0, as condições de contorno são:

u =

^0
ôr

o ^

o

u

(4.68)

Nas paredes impermeáveis do tanque: fundo, j = 0, parede lateral, r = R (raio

do tanque) e eixo físico da turbina, r = 0, foram empregadas as condições de nâo-

deslizamento (no-slip). Tem-se então:

(w=o)
(4.69)

(u=o)

No entanto, ao se levar em conta a presença da condição de contorno de não-

deslizamento na parede, as tensões de cisalhamento na parede foram especificadas

usando as funções de parede. Em LAUNDER e SPALDING (1974), é feita uma descrição

detalhada das funções de parede, associadas com derivações e discussões sobre as

limitações destas.

Assim, as tensões de parede são relacionadas à resultante da velocidade

paralela à parede, U ^ através da fórmula,

L. v.\ys'
p\U^\) C^k/l [' K

T. = ta(Ey+) (4.70)

onde K; \U^\, E e y são, respectivamente, a constante de von Karman, o valor

absoluto do vetor tangencial à parede, a constante de rugosidade e número de

Reynolds de parede, y=u y { p.. Aveloddade de cisalhamento u é igual a ^/^ f p. A

constante K possui um valor próximo a 0.4 enquanto E = 9.0 para paredes lisas.
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Considerando o equilíbrio entre a geração e dissipação de energia turbulenta, íem-se

as seguintes condições de contorno para k e s próximo às paredes impermeáveis:

y=o' -i-=° (4-71)
ôy

onde y é a coordenada normal à parede. Tem-se, ainda, para s:

3
C n Ï£ = —ÏT, — (4.72)

A taxa média de geração e dissipação de energia turbulenta próxima à parede

pode ser calculada a partir da seguinte equação (LAUNDER e SPALDDsíG, 1974;

AMANO, 1984 a/WRANADE et al. (1989b)):

G... =—-w i l.J-_ T (4-73)
py\k2 GÜ ^A:

_ c^3/2 J^l/V2p |
^ ~ -^— ul/.J (4.74)

De acorco com RANADE et al. (l989b) o uso da condição de contorno de não-

deslizamento na parede impermeável parece implicar menor esforço computacional

(BUSNAINA e ULLEY, 1984). Deve-se salientar, no entanto, que RANADE et aL (1989b),

não tentaram utilizar a condição de livre-deslizamento em qualquer parte do tanque,

incluindo-se aí a própria superfície da água.

No caso da superfície livre EIGER (1997) propõe que devido às dificuldades

físicas impostas pela superfície livre, a escala de comprimento decresce na direção a

ela. Portanto, não existe produção de energia cinética turbulenta GK na superfície.

Assim o gradiente vertical dk/dy é próximo de zero nas vizinhanças da superfície

resultando em

c'.= |-£Í('7*-(7.C2) (4.75)
•^
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OS, fü'^2 - ak ss
3/2

2 - ^ í

õy V C
(4.76a)

fi

A derivação da equação empmca 4.72 é baseada na analogia entre a superfície

e uma parede sóüda, dando a seguinte equação diferenciada (EIGER, 1997).

ô£s K £s

~8}T = C3,í A,3/2 (4-76b)

Comparando-se as equações 4.76a e 4.76b, é possível verificar que ambas têm

a mesma forma, mas as constantes são diferentes. A condição de contorno derivada

para a superfície livre não introduz qualquer constante empírica adicional, pois Cs^ é

função de constantes já conhecidas (equação 4.75). E bom lembrar que yi na equação

4.72, quando se trata da superfície livre é um ebco vertical orientado para o fundo do

tanque cuja origem está localizada a 0,07H acima da superfície da água, sendo H a

profundidade da água. Ela foi verificada para o caso de tanques de mistura, no

presente trabalho.

4.7.3.1. CONDIÇÕES DE CONTORNO - ASPECTOS NUMÉRICOS

Contorno das Velocidades nas Paredes e Superfície da Agua

O contorno sem deslizamento, "'fïo-slip '\ é utilizado geralmente para modelar

as interações na superfície de contato entre o fluido e as superfícies sólidas fixas a um

referencial mercial (SMTTH, 1997, HARVEY e GREAVES, 1982a,b e SOUZA FILHO, 1995). A

proposta para obter esta condição é criar um nó virtual <?7i-i, e atribuír-lhe o valor

simétrico ao ponto da malha alternada mais próxima (h parede. Um esquema das

velocidades nulas na superfície sólida (paredes e fundo ao tanque de mistura), de

acordo com a formulação ^no-slip^ é mostrado na figura 4.6.

üí-ï = - Uï radial, W\-\ = - W\ a?dai (4.77)
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Uj

UJ-l-Uj
•<-

-l

Wí Wi-l= - Wi

Figura 4.6: Contorno tíno-sïip^ para as direções radial e axial no tanque cilíndrico

Paredes Laterais, Fundo e Ebco da Turbina. Isto é, na coordenada média entre os

pontos lê-la velocidade imposta é zero, tanto na parede de fundo quanto na lateral

e ebco da turbina.

No eixo de simetria e na superfície pode-se utilizar a foroiulaçao de contorno

^free-slip ". A providência a ser tornada agora é criar um nó virtual Ui-i, e atribuir-lhe

um valor para a velocidade igual ao do primeiro nó da malha alternada, como

indicado na figura (4.7) e descrito pela equação ábabco:

Uí-i=Ui, (4.78)

_^z_

üi

C/Ni+1

UNi

ÜNi-1

Figura 4.7 Contorno ^free-slïp^ para as direções radial e axial no tanque cilíndrico.

Superficie e Planos de Simetria (Abaixo da Turbina). Neste caso a velocidade na

superfície adquire um valor próximo do valor médio (U(Ni+l>m(Ni-l))/2.
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Contorno das Velocidades na Turbina

A figura 4.8 mostra esquematicamente o layout dos nós da malha para o

cálculo do escoamento próximo à turbina. A região interior às hélices não pertence ao

domínio de solução. Isto é feito considerando valores de campo arbitrários que são

mantidos constantes nestes nós (velocidades conhecidas ao longo do comprimento da

turbina, etc). Portanto, as condições de contorno na turbina são o conjunto de pontos,

cujas características são mantidas constantes ao longo das iterações.

Turbina

^ Fluxo
Radial

Fluxo Axial
Descendente

Fundado

Tanque

Figura 4.8: Esquema do Contorno da Turbina iíno-slipw (móvel) nas direções radial e

axial no tanque cilíndrico. Pontos nadais = O , nas faces dos volumes de controle =
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4.7.4 PROCEDIMENTO NUMÉRICO PARA ELABORAÇÃO DO ALGORTTMO TANK.FOR

Um dos procedimentos básicos realizados neste trabalho foi a vetorização do

algoritmo, como foi mostrado nas equações 4.63 até 4-67. Tal procedimento foi feito

com o fim de economia de memória. Desta forma as equações de cinco pontos (4.41,

4.45, 4.49, 4.53 e 4.57), que foram escritas na forma matricial, tiveram seus índices

transformados para uma forma vetorial. A figura 4.9 mostra os índices (L,J)

substituídos por P, W, E, N e S. O domínio foi dividido em regiões, as quais

envolveram as intersecções de diferentes contornos, como parede-superfície, eKo-

superfície, turbina-eixo, turbina-simetria, sünetria-parede, canto do fundo; linhas

genéricas: onde foram embutidas as funções de parede (lateral e fundo), simetria, ebco

da turbina, linhas em torno da turbina e três grandes blocos genéricos: um primeiro

localizado na região inferior, um segundo na região próxima à lateral da turbina e um

terceiro localizado entre o segundo bloco e a superfície. Na figura 4.9 são

apresentados os detalhes da setorização, posicionamento e variação das características

da turbina. Na figura 4.10 são apresentados detalhes da malha utilizada, mais

notadamente a região da turbina.

O algoritmo TANKFOR foi concebido para resolver o escoamento bi-

dimensional, apresentando várias sub-rotinas. Dentre estas destaca-se o solucionador

para as equações de cinco pontos, denominada de subrotina PENTA. A subrotina

PENTA calcula a solução de um sistema de equações lineares (Método Gauss-Seidel -

com sub ou sobre-relaxação, discutida no capítulo 3), cuja matriz é uma

pentadiagonal com uma banda localizada em qualquer posição do domínio. No caso a

localização da banda é definida pelo parâmetro de entrada do algoritmo denominado

de NCOL (número de colunas). Esta subrotina apresenta quatro funções principais que

são chamadas para resolver os sistemas de equações gerados. Neste caso os valores

dos coeficientes da matriz são lidos em sequências: leitura do parâmetro da ordem da

matriz, N (apresentando a seguinte relação: N = (NCAM-3)*(NCOL-4)), a posição

(endereçamento do início da diagonal principal = NCOL), a precisão (erro) e um

parâmetro de relaxação ômega (ú?). Em seguida são lidos os coeficientes da diagonal

principal, da diagonal da banda acima da diagonal principal, da diagonal abaixo da

diagonal principal, da banda variável acima da diagonal principal, da banda variável

ababco da diagonal principal e finalmente a leitura dos termos independentes e valores

iniciadores das iterações. Outras subrotinas são apresentadas com um pouco mais de

detalhe tabela 4.2.
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Tabela 4.2
NOME DA

SUBROTINA

ALGORITMO
PRINCIPAL

ENTRADA
GEOMETRIA

TESTE
GEOMETRIA

DAKDat

MOMESSO.Dat

HSIEH-Dal

GRID

ENDER
SIMPLES

ENDERACA-
MENTO

TRANS
MASSA

TYN

DIF

MASTER

XASTER

VEL Angular

CONDIÇÕES_
INICIAIS

COEF Ue

COEF Uw

COEF Wn

COEF Ws

COEF PRES

Subrotinas, funções e especificações do algoritmo TANK.FOR.
FUNÇÃO NO

ALGORTTMO

Gerenaar as demais

subrotinas

Gerência os dados

geométricos e autor

estudado.

Condiciona a geo-
metna em. ENTRA-

DA GEOMETRIA.

Arquivos de dados.

Arquivos de dados.

Arquivos de dados.

Setoriza pontos da
maüia por partes

Endereçamento de

pontos genéricos

Endereçamento

especial.

Gerência todas as

subrotinas relacio-
Tiarfflç com a trans-

ferênria de massa.

Suhrotina simples

Suhrotma para
calcular DAB e os
adimeasionais (m* e

x*mm) ao modelo de

SCHUU et al. (1991,
1992).
Subrotüia sünples

Subrotina simples

Subrotina simples

Comanda toda as

operações das com-

dições imdais e de
contorno do algo-

ntmo

Suhrotma de cálculo
de coeficientes

Subrotina de cálculo
de coefícieates

Subrotina de cálculo
de coeficientes

Subrotina de cálculo
de coeficientes

Subrotina de cálculo

ESPECIFICAÇÕES

Lê as subrotinas ENTRADA GEOMETRIA, TESTE GEOMETRIA, GRID e

alguns parâmetros do modelo k-s. Controla os arquivos de saída da

maioria das suhrotinas. Esüpula a ordem da matriz pentadiagonal em

função de NCAM e NCOL e a posição da banda esparsa-

Lê o autor estudado. (CUNHA 1993, MOMESSO 1996, ou HSIEH et al 1993).

Estipula vaadáveis geométricas ünportaDtes: RELHEL, RELARG,
RELTANQ, COMPTANQ, LARGTANQ, DH, H.

Verifica os dados geométricos da subrotina. TESTE GEOMETRIA- Analisa

os padrões consütrtivos do tanque. O item principal é o referente ao

número de nós ou pontos mínimos na lateral da turbma.

Dados e especificações experimentais de CUNHA (1993).
Dados e especificações experimentais de MOMESSO (1996).
Dados e especificações experimentais de HSIEH et al (Ï993V.
Determina a localização geral de todos os pontos do domímo: localiza-

dos em contornos, cantos, turbina., paredes, superfície, simetria e ebco.

Endereçamento de qualquer ponto do domínio, na forma vetorizada.

Endereçamento especial que leva em conta o posicionamento e o setor da

turbina, na forma vetorizada. Movimenta-se sobre o domínio.

Analisa qual autor está sendo estudado e lê parâmetros necessários para

o cálculo de grandezas físicas e físíco-quünicas específicas, como TO,

GÁS, NfT, XB, MB, VEL, H, DH, VEL, KLMAX, faixa de rotação, faiïca de

temperatura e número de experimentos- Com esses dados são chamadas

as suhrotinas TYN e DIF, via leitura de arquivos de dados CDAT).

Usa o método de Tyn e Caüus para calcular os Volumes de ponto de

bolha em função dos volumes críticos dos gases.

Calcula as difüsividades moleculares para todos os gases em questão,

levando em conta qualquer passo de variação de temperatm-a pré-

estipulado, bem como as variações de massa específica e viscosidade

dinâmica em função destas temperaturas. Determina a concentração de

saturação para o oxigêmo (para. pressões £ l aün). Esta suhrotina
também chama as suhrotmas MASTER e XASTER.

Lê as velocidades da tmbioa e algnrfs parâmetros físicos para calcular os

parâmetros adimensíonaism* de SCHULZ d. aL (199L1992).

Lê as difiisividades dos gases e alguns parâmetros Úsícos para calcular os

parâmetros adimensionais x*min de SCHULZ et aL (1991,1992).

Lê mdependentemeate as velocidades angulares de cada expemnento.

Estipula as velocidades em cada ponto da turbina e nos demais pontos do

dommio referentes ao escoamento. Faz parte desta subrotina toda a
setorizaçâo e manipulação de velocidades nos pontos geométricos da

turbina (largura, comprimento, posicionameDtD, etc), ou seja, se o

diâmetro ou a largura aumeutaTem irá odstir proporcÍQnaÍmente um

aumento no numero àe pontos que estarão incluídos dentro da turbina.
(aumento do número de pontos nos contamos da turbma).

Calcula os coeficientes da matriz de cinco pontos de U, para o selar a

leste do ponto P em questão. IníCTpolaçâo: Esquema da lei de Potência.

Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos de Uw no setor a

oeste do ponto P em questão. laterpolação: Esquema da lei de Potâicia.

Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos de Wn no setor

norte do ponto P emquestão. Interpolação: Esquenaa da lei de Poteuaa.

Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos de W, para o setor a

sul do ponto P em questão. Interpolação: Escpiema da lei de Potêaaa.

Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos para a pressão P no

Qualquer outro experimento que for adicionado, dependerá unicamente de um arquivo com as condições

geométricas, físicas como temperatura^ número de rotações, gás, etc. O Algoritmo TANK.FOR prevê isso-
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COEF KCIN

COEF EPS

COEF CONC

FONTE Ue

FONTE Uw

FONTE Wn

FONTE Ws

MASSA
ADBI

CONTORNO
ESCALAR

FREE.SUP

NO SLIP
HEL
SUPERIOR
HEL
INFERIOR
HEL_
LATERAL
SDufETRIA
EDÍO
TURBINA
SUPERFÍCIE
UVEE
PAREDE
FUNDO
PAREDE
LATERAL
PERFIL LOG

CONTINUTDA-
DE_Q)_a

CONTINUIDA-

DE_q>_L

SIMPLER
POÍSSON

CORPEES
CORVEL
FUNCA01
FUNCA02

FUNCA03
FUNCA04

PENTA

lê coeficientes

Íuhrotma de cálculo

lê coeficientes

Subrotina de cálculo
Íe coeficientes

iúbrotma de cálculo

Íe coefítieates

Subrotina de cálculo

los tênnos mdepen-
lentes

Subrotma de cálculo

los termos mdepen-
Íeutes

Subroüna de cálculo

los termos indepen-

fcntes
•Íubrotina de cálculo

los termos mdepen-
lentes

Suhrotma de cálculo

Subrotina de cálculo

Subrotina simples

Suhrotina simples

Subrotma simples

Súhrotma simples

Subrotina simples

Suhroüna simples

Subrotina simples

Súhrotma simples

Subrotina simples

Subrotina simples

Subrotma de cálculo

Suhrotina de cálculo

Subrotina de cálculo

Subrotina de cálculo
Suhratma de cálculo

Subrotina de cálculo
Subrotina de cálculo
Suhrotina de cálculo
Subrotina de cálculo

Subrotina de cálculo

Subrotina de cálculo

Subrotina de cálculo

xmto P em questão. Interpolação: Esquema da lei de Potência.

calcula os coeficientes paia a matriz de cinco pontos para a enegía. í- no
Kjnto P em questão IpteTpolação: Esquema da lei de Potência^

calcula os coeficientes para a matriz de cmco pontos para s no ponto P

an questão. Interpolação: Esquema da lei de^Potêada.

calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos para. concentração

^ no ponto P em questão. Interpolação: Esquema da lei de Potência.

calcula os temias independentes Sc , parte constante e multiplicaüva

que soma o coeficiente da diagonal principal) do termo fonte de í/e.

calcula os tennos indq)endentes Sc , parte constante e muttípUcaüva

que soma o coefíciente da diagonal prmcipal) do termo fonte de U^.

calcula os termos independentes Sc , partfi constante e multipücaüva

\ que soma o coeficiente da diagonal principal) do termo fonte de Wn.

calcula os termos mdq)eadentes Sc , parte constante e nmlüpücatíva

;que soma o coefíciente da. diagonal principal) do termo fonte de W,.

3s campos de velocidades na superfície são incorporados nos modelos de

ïansferéncia de massa para tentar reproduzir os resultados experimentais

obtidos da. literatuia

avalia a concentração nas células dá superfície livre com concentração

iero (traçadores) ou igual a concentração de saturação (oxigênio).

condições de contorno de livre deslizamento (free-süp)

condições de contorDo de não deslizamento (no-slip)

condições de coatomo da parte superior da turbina

Condições de coatomo da parte inferior da turbma

Condições de contorno da parte lateral da turbina

Condições de contorno no eixo de simetria.

Condições de coatomo no axo físico da turbina.

Condições de contorno na superfície livre.

Condições de contorno no fundo do tanque.

Condições de cootomo na parede lateral do tanque.

Determina as velocidades próximas das superfícies sólidas (perfü

logariüno de velocidades e funções de parede).

Faz o balanço de massa dentro do volume de controle especificado (Cp

na primeira íteraçâo).

Faz o balanço de massa dentro do volume de coutrole especificado (Cp

aa segunda iteração).

Realiza o procedimento SIMPLER
Executa o procedimeato oode a equação da contmuiáade é uíüizaáa para

o cálculo direto da pressão.

Corrige as pressões obtidas das iterações anteriores (SIMPLER).

Corrige as velocidades obtidas das íterações anteriores (SIMPLER).
Função que está relacionada com os coeficientes saí na suhrotinapenta.

E uma função que está relacionada com os coeficientes oeste na suhrotína

peota.

Função que está relacionada com os coeficientes leste na subrotina penta.

Função que está relaciooada com os coeficientes norte na suhrotma

peata.

E o solucioaador de todos os processos iteTEttívos. E o centro de todos os

cálculos para alcançar as soluções.
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I = NCAM-1

s
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a

Linhas próximas dos Superfície da Agua

Endereçamento:

I ^ 2.3.4...NCAM

J = 3.4,5...NCOL

P = J+(I-1)+NCOL
W= JI+(I-1)+NCOL
E = J2 + (I - 1)*NCOL
N= Jl + (I - 1)*NCOL
S - J2 + (I - 1)*NCOL
Jl = J - L J2 = J + l

U = I - l . 12= I + l

Pontos Problemas
Próxüno dos Contornos

3° BLOCO
GENÉRICO

1° BLOCO
GENÉRICO

Fundo do Tanque

1=1 J=l -> J=NCOL

Figura 4.9: Divisão do domínio de integração em várias regiões do Tanque de
Agitação. Forma de endereçamento. Observe que NCOL e NCAM representam o

número de colunas e camadas (Unhas) do domínio computacional. Por conveniência

esses parâmetros também cobrem alguns pontos fora do tanque para facüitar o

endereçamento e acoplamento das condições de contorno.
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P = J+(I-l)*NCOL
W= Jl+(I-l)*NCOL
E= J2+(I~1)*NCOL
N= J1+(I-1)*NCOL
S= J2+(I-1)*NCOL
Jl - J - l, J2= J + l

n= i -i, 12=1 +i
SH1 - RELHEL<-(NCAM + l)
SH21 = SH1 - 0.5*LAR.GHEL'DELZ
SH22 -SH1+ 0.5*LARGHEL/DELZ
SH=SH21-2
SH2 = SH22 + 2
SH3 = RELTANQ*NCOL - 3

Detalhes do posicionamento
daTuibúia
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Variações do posicionamento.
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tl-——~

J+l J+2
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Ï +1

SH21
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Ï-I

Ï-2

•> J=NCOL-2

Figura 4.10: Detalhes da Malha de Integração do tanque de agitação e célula
computacional. Pontos dentro do domínio físico, inclusive a simetria, setorização,

posicionamento e variação das características geométricas da turbina (fora de escala e
ampüada para ver detalhes). A sub-rotma ENDEREÇAMENTO controla a

movimentação e variações geométricas da turbma.
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Para os pontos P adjacentes ao contorno esquerdo^ Aw = O (somente no ebco

físico da turbina), ao contorno direito, AE = O (parede lateral do tanque)^ à fronteira

interior. As ^ O (no fundo do tanque), e à fronteira superior AN = O (superfície livre -

quando for considerado no-slip). A figura 4.11 mostra a estrutura da matriz

pentadiagonaL A fórmula de cinco pontos em tomo do ponto P(;j) típica do

programa TANK.FOR, como já foi dito, é dada pela equação

^Op = ^4S€>£ + ^^>ÍT + ^-N<S>N + AS^S +CP e AE> Aw. AN e As são coeficientes

dados. Cp é o temio fonte e A^ = A^ + Â^ + A^ + Â^ . Os índices referem-se aos

cmco pontos genéricos.

De acordo com a equação de cinco pontos, o coeficiente da diagonal principal

é igual ao somatório dos coeficientes das diagonais adjacentes (próximos e esparsos)

da matriz. E para que se tenha dominância na diagonal principal é necessário em

alguns casos que a condição seja relaxada. Ou seja, que a diagonal se tome maior ou

igual a soma dos coeficientes dos pontos vizinhos. h(P) e Ind(P) são denominados,

respectivamente, como o vetor solução e o termo indepente do sistema:

h(P) Ind(P)

^

Figura 4.11: Estrutura matricial das equações aplicada à malha bidimensional. O
ordenamento dos pontos inicia-se no primeiro ponto inferior esquerdo do domínio, ou

seja, na segunda coluna e terceira linha (ponto número 69, no endereçamento vetorial,

quando, por exemplo, a malha apresenta 33 x 63 pontos). As outras diagonais não

referidas são todas iguais a zero. Esse esquema possibilita economia de memória. O

sistema de equações também apresenta-se com os coeficientes armazenados na forma

de vetares (subrotina PENTA).



Figura - 4.12: Fluxograma do Algoritmo Principal
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Figura - 4.13: Fluxograma da Subrotina Concentração Adimensional.
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4.8 COMENTÁRIOS ACERCA DA METODOLOGIA

Como pode ser percebido, neste capítulo fez-se referências a resultados e

métodos coletados da literatura da área. Este procedimento foi seguido porque a

construção do presente código numérico forçosamente utilizou os caminhos mais

adequados já testados. Também foi enfatizado que, para a região de superfície livre

foram utilizados contornos mais vinculados à realidade física. Neste ponto, o código

desenvolvido envolveu alguma modificação substancial em relação aqueles existentes.

Em resposta à pergunta acerca do eventual uso de um código já existente

(comercial), é preciso fhsar que as modificações que seriam introduzidas podem

implicar em modificações estruturais do programa, o que é muito mais fácil de

implementar em um sobre o qual se tem pleno domínio. Assim, o desenvolvimento de

um novo código, vinculado às necessidades específicas da pesquisa em questão, é

desejável. Foi utilizado um computador pessoal pentium (64 MB - 166 MHz) em

todos os cálculos, tanto em malhas grossas quanto com malhas mais finas.

O tempo de processamento nas simulações foi de aproximadamente 3-6 horas.

Tamanho da célula - Az 5 mm ou menor e Ar 10 mm ou menor. Número de linhas

entre 63 e 106 e número de colunas entre 15-33. Totalizando o número de pontos da

matriz entre 1740 e 1990.

Alguns programas como EXCEL da MÍcrosoft (1997), ORÏGÜSÍ (Versão -

4.1), WmSURF C^ersao 5.0) da Golden Sofhvare, Inc. (1993-94), wrEW C^ersão

1.97) da PUC/Rio (1995) foram utilizados para gerar as saídas gráficas.



V - RESULTADOS DO ALGORTTMO COMPUTACIONAL

5.1 EXIGÊNCIAS DO ALGORTTMO

Muitos algoritmos computacionais têm sido utilizados com o inhiito de

simular o escoamento em tanques; como o FIAT, FLUENT, TEACH-C, PHOENDC,

FLOW3D, MFXFLO, FLUFDÍ e STAR e outros. Entretanto, eles apresentam complexidade

bastante elevada e alto custo para uso geral e não são facilmente adquiridos. Além

disso, as hipóteses e as informações empíricas inerentes aos algoritmos, tomam-se

difíceis de garantir que a resposta obtida corresponda a uma solução para um

problema nâo-trivial. Neste sentido, o desenvolvimento de algoritmos específicos

ainda é necessário. No presente caso, o estudo da superfície é um exemplo que se

insere neste contexto.

Discutiu-se qual seria o procedimento e propriedades que tais algoritmos

deveriam possuir. Foram também explicadas as razões pelas quais optou-se em

elaborar um algoritmo particular, com o intuito de simular as trocas de gases na

superfície ar-água.

A revisão sobre experimentos e simulação em tanques de mistura apontam

para uma gama enorme de pontos de vista sobre o tema. Mesmo as inovações

numéricas indicadas pelas referências mais atuais sobre o assunto apresentam muitas

limitações do ponto de vista dos dados experimentais comparativos com as

simulações, seja no sentido da abordagem das condições de contorno, bem como do

ponto de vista das limitações dos métodos computacionais. Algumas referências

citam a necessidade de trabalhar com escoamentos tri-dimensíonais. Outros sugerem

que as simulações bi-dimensíonais são suficientes para simular os escoamentos para

as aplicações em engenharia. Algumas referências não se preocupam com os detalhes

da turbina em si. Mas outras a tratam como assunto principal, dependendo dos

objetivos. Portanto, se levarmos em conta as dificuldades inerentes aos escoamentos

em tanques de mistura, teremos também que nos coníïontar com os problemas

inerentes aos processos de troca de massa na superfície, que em nenhum momento da

revisão foi mostrada a abordagem adequada para o tema de interesse para este

trabalho. Entretanto, como já foi discutido anterionnente, todas as referências foram

úteis, quando utilizamos destes referidos textos uma ou outra abordagem de interesse
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para o presente trabalho, principalmente aquelas mais comumente utilizadas

condições de contorno: parede, simetria, contorno da turbina, etc.

No presente estudo foi feito o zoneamento de zonas específicas do domínio

do sistema. Estas regiões foram definidas em tomo da turbina do tanque, simetria,

paredes, ebco e superfícies do líquido. Assim, tais volumes foram caracterizados

diferentemente no domínio computacional. Procedimento este que diminuiu as

dificuldades na formulação do problema do escoamento turbulento e da sua

implementação. Um exemplo disso foi o ponto abaixo do impulsar rotativo, na

direção do eixo de simetria- Outro exemplo foi a manipulação das características

geométricas do impulsor.

Considerando todos esses fatores, listou-se abaixo algumas das justificativas

para a elaboração do algoritmo TANK.FOR.

Í) Especificidade do tema: o intuito do algoritmo foi fazer uma

abordagem numérica específica sobre as questões de troca gasosa na

superfície. Portanto, não foi objetivo do trabalho criar um código

computacional genérico. O algoritmo foi produzido para simular

escoamento em coordenadas cilíndricas, com propriedades uniformes

dos escoamentos, recirculação, sem reação química, e várias formas

de condição de contorno.

ü) Aplicabilidade: o algoritmo não foi escrito com a preocupação de ser

didático, no seu entendimento ou leitura. Entretanto, procurou-se

descrever em linhas de comentários detalhes explicativos sobre os

procedimentos em questão que foram considerados imprescindíveis ao

entendimento do mesmo. O algoritmo tem propriedades específicas

somente para os tanques de mistura com geometria cilíndrica. As

possibilidades geométricas genéricas pemútem uma 'livre" escolha do

posicionamento da turbina. Por exemplo, a 1/4, 1/3 de H (altura do

tanque), ou qualquer outra posição entre a superfície do líquido e o

fundo do tanque. Da mesma forma o algoritmo permite que a turbina

possa ser aumentada ou diminuída em seu comprimento, entre um

valor de 20% do raio do tanque e o raio do mesmo. Semelhantemente,

a largura da turbina pode ser aumentada ou diminuída, respeitando-se

as dimensões da altura do tanque. De qualquer forma foram tornadas

providências, por meio da subrotina TESTE_GEOMKTRIA, para
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"controlar" entradas de dados no algoritmo e avaliar se tal escolha

seria ou não possível, dentro dos padrões construtivos dos tanques

normalmente utilizados, uma vez que eles possuem características

geométricas que respeitam regras específicas-

iii) Economia: o ideal sena construir um algoritmo que demandasse o

mínimo de memória computacional e espaço para armazenamento de

dados no computador. Como não existe um algoritmo ideal que atenda

à todas essas necessidades, buscou-se tanto quanto possível elaborar

um com economia de memória, com a vetorização do domínio. Ou

seja, trabalhou-se com a forma vetorizada da matriz de cinco pontos.

5.2 ESCOPO E LlMTTAÇÕES DO ALGORTTMO COMPUTACIONAL TANK.FOR

O algoritmo computacional em princípio, apresentou o escopo e limitações

semelhantes àquelas do procedimento de solução. Por exemplo, como no caso das

características geométricas da turbina, os comandos do algoritmo requeridos, para

modificá-las, são poucos e localizados na subrotina ENTRADA_GEOMETRIA. Como

também já foi mencionado, o algoritmo não permite a mudança para outros sistemas

de coordenadas. Nesse aspecto ele é rígido. Sempre que possível, foi feita uma

listagem das principais variáveis envolvidas em cada subrotina, a fim de facilitar sua

descrição.

Como foi mostrado nas figuras 4.3a e 4.3b o domínio foi subdividido em

pontos. Unheis e blocos específicos, com o objetivo de proporcionar praticidade,

como por exemplo, linhas e pontos na coluna de simetria, pontos e linhas da

superfície, paredes e turbina. Assim, quando forem necessárias modificações em

partes específicas, dentro do algoritmo principal e das subrotinas, não haverá

interferência nos demais pontos do domínio, tomando-os mais facilmente

manipuláveis.
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5.3 DETALHES DO ALGORITMO COMPUTACIONAL TANK.FOR

5.3.1 PRINCÍPIOS DA ORGANIZAÇÃO

a) Função do Algoritmo: o algoritmo foi projetado para atender algumas

exigências básicas como: a solução das equações algébricas serem próximas das

soluções das equações diferenciais (deduzida das equações diferenciais do capíhilo

3); suficiência de informações para o cálculo, de uma variável particular. O, em cujas

quantidades surgem os coeficientes e termos fontes da fórmula geral. Especificação

de constantes numéricas e nós das malhas; as equações algébricas foram resolvidas

por um procedimento iterativo. Cálculo de várias quantidades de interesse que não

são requeridas no processo iterativo, como por exemplo, a distribuição das

velocidades.

b) Características Principais do Algoritmo: nesta seção foram mostradas as

sequências de operação, e a interconexão das várias partes do algoritmo, e suas

funções, de forma resumida.

i) A inicializaçao do Algoritmo: é controlada por várias subrotinas:

ENTRADA_GEOMETRIA (controla o número de colunas e número de

linhas do domínio, controla as dimensões da turbina: largura,

comprimento, posicionamento do centro da turbina, etc;

TESTE_GEOMETRIA (especifica a largura ou comprimento máximos ou

mínimos da turbina dentro do tanque e condições mínimas aceitáveis

para um tanque padrão; ENDEREÇAMENTO (ENDER_SIMPLES) (são as

subrotinas chave que transformam o endereçamento na fonna

matricial (apresentada no domínio físico) para a forma vetorial;

TEMPERATURA (são as temperaturas padrão em que geralmente são

feitos os experimentos em tanques encontrados na literatura),

VEL_ANGULAR (são as rotações ou velocidades angulares

experimentais realizados em testes de mistura); VELJNICIAIS e SLIP

(são as velocidades de partida para o procedimento do método

SIMPLER).

ii) A definição dos pontos no domínio: imprime e armazena na

memória a localização dos pontos no domínio da malha: GRID (feita

de acordo com sub-divisão do domínio mostrado na figura 4. 10. Nesta

subrotina a subrotina ENDEREÇAMENTO é chamada para cada ponto,

linha ou bloco em questão, dependendo da região do tanque).



144

iii) As condições inicias: para geração dos coeficientes das matrizes

(campos de velocidade e pressão), dentro do processo iterativo foi

utilizada a subrotina VEL INICIAIS. As maiores dificuldades

encontradas nesta subrotina foram em decorrência da definição das

velocidades no interior e fronteiras da turbina. Esta subrotina chama a

VEL_ANGULAR.

iv) Contornos: as subrotinas dos contornos foram construídas com o

objetivo facilitar a entrada das funções de parede (no-slip) e os

contornos de simetria (espelho) e de superfície (no-slip ou free-slip).

Dentre esses estavam também os contornos de todos os pontos na

superfície da turbina e pontos interiores a ela. Tais subrotinas são:

PAREDE FUNDO, PAREDE LATERAL, SD^IETRIA, HEL SUPERIOR,

HELJLATERAJL HEL INFERIOR, EDÍO_ TURBINA e SUPERFÍCIE LIVRE,

NO-SLIP. FREE-SLEP e PERFIL LOG.

v) Coeficientes: para o cálculo dos coeficientes das matrizes de cinco

pontos foram utilizadas as subrotinas COEFJJe, COEF_Uw, COEF_Wn e

COEF Ws, COEF_PRES, COEF KCIN, COEF_EPS e COEF CONC. Essas

subrotinas apresentam áreas comuns com praticamente todas as outras

subrotinas anteriormente descritas. Elas determinam os coeficientes,

calculam seus respectivos temios fontes (para todos os volumes de

controle). Todas elas chamam a subrotina PENTA.

c) Controle das sequências dos cálculos e saída para impressão: na figura

5.1 está apresentada uma saída para o campo de velocidade esperado em uma

simulação no algoritmo TANK.FOR. Indicam-se as setas de velocidades dentro do

domínio físico do tanque de mistura. O comportamento do escoamento na superfície

(componentes de veiocidade radiais) foram incorporados pelo modelo de

transferência (SCHULZ et al., 1991, 1992). Os valores de U na superfície foram

substituídos pelo parâmetro a, do modelo de transferência de SCHULZ et al., (1991,

1992) a fim de comparar com os valores experimentais calculados pela subrotina

XASTER. A subrotina XASTER chama as subrotinas Tm DIF, TEMPERATURA. VELOC.

Além disso, esta subrotina faz as leituras das velocidades angulares (rotações das

turbinas e temperaturas de teste experimentais), calcula todos os parâmetros

adimensionais do modelo de transferência e os armazena para comparar com os

valores resultantes da simulação. Campo de velocidades iniciais.
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Modelos de
Transferência
de Massa na
Superfície

Figura 5.1: Tanque de mistura - Campo de Velocidades Iniciais.
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Figura5.2a: Perfis de Velocidades Iniciais (Parabólico) - CUNHA (1993).
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Figura 5.2b: Perfis de Velocidades Iniciais (Parabólico) - MOMESSO (1996).
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As condições geométricas do tanque (número de colunas (NCOL) e número de

linhas (NCAM), comprimento físico do tanque e largura física do tanque (parâmetros

de entrada) são gerados pelas subrotinas ENDEREÇAMENTO, ENDER_SEMPLES, GRID e

TESTE_GEOMETRIA. Entenda-se este gerado como o conhecimento numérico dos

limites do problema. RELHEL é a relação entre as dimensões da turbina e largura do

tanque. RELARG é a relação entre a largura da turbina e seu comprimento. RELTANQ

é um parâmetro que indica em que posição do eixo axial do tanque está localizada a

turbina. LARGTANQ é igual a largura física do tanque e COMPTANQ é igual ao

comprimento físico do tanque (saída da subrotina - TANK.OUT).

RELHEL = .3333
RELARG = .1000
RELTANQ= .333
COMFTANQ = 30.000
LARGTANQ= 15.000
NCOL = 33
NCAM= 63

*** LOCALIZAÇÃO DOS PONTOS P, E, W, Ne S ***

PRIMEfftO PONTO

P( 3, 2)= 68 W( 3, 2)= 67 E( 3, 2)= 69 N( 3, 2)= 101 S( 3, 2)= 35

SEGUNDO PONTO (primeu-o ponto do fundo, parte inferior do eixo de simetria)

P( 3, 3)= 69 W( 3, 3)= 68 E( 3, 3)= 70 N( 3, 3)= 102 S( 3, 3)= 36

PRIMEIRA LINHA INFERIOR GENÉRICA DO FUNDO (linha do fundo do tanque)

P( 3, 4)= 70 W( 3, 4)= 69 E( 3, 4>= 71 N( 3, 4)= 103 S( 3, 4)= 37
P( 3, 5)^ 71 W( 3, 5)= 70 E( 3, 5)= 72 N( 3, 5)= 104 S( 3, 5)= 38
P( 3, 6)= 72 W( 3, 6)= 71 E( 3, 6>= 73 N( 3, 6)= 105 S( 3, 6)= 39
P( 3, 7)= 73 W( 3, 7)= 72 E( 3, 7)= 74 N( 3, 7)= 106 S( 3, 7)= 40
P( 3, 8)= 74 W( 3, 8)= 73 E( 3, 8)= 75 N( 3, 8)= 107 S( 3, 8)= 41
P( 3, 9)= 75 W( 3, 9)= 74 E( 3, 9)= 76 N( 3, 9)= 108 S( 3, 9)= 42
P( 3, 10)= 76 W( 3,10)= 75 E( 3, 10)= 77 N( 3, 10)= 109 S( 3, 10)= 43
P( 3,11)= 77 W( 3,11)= 76 E( 3,11)= 78 N( 3, 11)= 110 S( 3,11)= 44
P( 3, 12)= 78 W( 3, 12)= 77 E( 3, 12)= 79 N( 3, 12>= 111 S( 3, 12)= 45
P( 3, 13>= 79 W( 3, 13)= 78 E( 3, 13)= 80 N( 3, 13)^ 112 S( 3, 13)^ 46
P( 3, 14)= 80 W( 3, 14)^ 79 E( 3, 14)= 81 N( 3, 14)= 113 S( 3, 14)= 47
P( 3,15)= 81 W( 3, 15)= 80 E( 3, 15)= 82 N( 3, 15)= 114 S( 3, 15)= 48
P( 3, 16)= 82 W( 3,16)= 81 E( 3, 16)= 83 N( 3, 16)= 115 S( 3, 16)= 49
P( 3, 17)= 83 W( 3, 17)= 82 E( 3, 17)= 84 N( 3, 17)= 116 S( 3, 17)= 50
P( 3,18)= 84 W( 3, 18)= 83 E( 3, 18)= 85 N( 3, 18)= 117 S( 3, 18)= 51
P( 3, 19)= 85 W( 3, 19)= 84 E( 3, 19)= 86 N( 3, 19)= 118 S( 3,19)= 52
P( 3,20)= 86 W( 3,20)= 85 E( 3,20)= 87 N( 3, 20)= 119 S( 3,20)= 53
P( 3,21)= 87 W( 3,21)= 86 E( 3,21)= 88 N( 3, 21)= 120 S( 3,21)= 54
P( 3, 22)= 88 W( 3,22)= 87 E( 3, 22)= 89 N( 3, 22)= 121 S( 3, 22)= 55
P( 3, 23)= 89 W( 3,23)= 88 E( 3, 23)= 90 N( 3, 23)= 122 S( 3, 23)= 56
P( 3,24)= 90 W( 3, 24)= 89 E( 3, 24)= 91 N( 3, 24)= 123 S( 3, 24)= 57
P( 3,25)= 91 W( 3,25)= 90 E( 3,25)= 92 N( 3, 25)= 124 S( 3,25)= 58
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P( 3, 26)= 92 W( 3,26)= 91 E( 3, 26)== 93 N( 3, 26)= 125 S( 3,26)= 59
P( 3, 27)= 93 W( 3,27)= 92 E( 3, 27)= 94 N( 3, 27)= 126 S( 3, 27)= 60
P( 3,28)= 94 W( 3,28)= 93 E( 3,28)= 95 N( 3, 28)= 127 S( 3,28)= 61
P( 3,29)= 95 W( 3, 29)= 94 E( 3, 29)= 96 N( 3, 29)= 128 S( 3, 29)= 62
P( 3, 30)= 96 W( 3, 30)= 95 E( 3, 30)= 97 N( 3, 30)= 129 S( 3, 30)= 63

ULTIMO PONTO DIREFTO INFERIOR (fundo do tanque)

P( 3,31)= 97W( 3,31)= 96 E( 3,31)= 98 N( 3,31)= 130 S( 3,31)= 64

Da mesma forma foram mostrados somente os procedimentos iniciais para os

valores de entrada e o endereçamento para os pontos da superfície livre (linha

genérica da superfície). Ver as figuras (4.9) e (4.10). Os valores foram gerados pelas

Subrotina SUPERFÍCIE LIVRE e estão listados abaixo.

NO TOTAL SÃO 31 VELOCIDADES "FREE SLIP" NA INTERFACE AR-AGUA (m/s).
Pontos da superfície livre.

UFRJEE(2015)= .000, UFREE(2016)= .005, UER£E(20l7)= .007, UFREE(2018)= .009,
UFREE(2019)= .011, UFREE(2020)= .014,UFREE(2021)= .016, UFREE(2022)= .019,
UFREE(2023)= .020, UFREE(2024)= .024, UFREE(2Ü25)= .026, UFREE(2026)= .029,
UFREE(2027)= .030, UFREE(2028)== .030, UFREE(2029)= .030, UFREE(2030)= .027,
UFREE(2031)= .026, UFREE(2032)== .024, UFREE(2033)= .023, UFREE(2034)= .020,
UFREE(2035)= .019,UFREE(2036>= .015,UFREE(2037)= .014,UFREE(2038)= .010
UFREE(2039)= .009, UFREE(2040)= .006, UFREE(2041)= .005, UFREE(2042)= .003
UFRJEE(2043)= .002, UFREE(2044>= .001, UFREE(2045)= .000

5.4 CÁLCULO DOS COEFICIENTES EXPEREMENTAIS KL E PARÂMETROS FÍSICO-

QUÍMICOS E HmRÁULICOS DO MODELO DE TRANSFE3RÊNCIA DE MASSA

O algoritmo TANK.FOR possui uma estrutura em que as rotinas foram

utilizadas para a solução das equações nao-lineares da continuidade, transporte

quantidade de movimento e massa. Primeiramente foi verificada a programação da

malha bi-dimensional e testado o algoritmo SIMPLER. Uma vez que o escoamento

estava definido, para cada rotação da turbina (rps) e temperatura fixa ^C)^ mostrado

abaixo no exemplo de saída de resultados experimentais, os coeficientes

experimentais denominado de K^exp foram comparados com os coeficientes da

simulação, denominado de Kuím-

Como foi discutido anteriormente os coeficientes de troca KL obtidos pela

simulação foram comparados com os resultados experimentais de vários autores da

literatura. No presente trabalho aplicou-se o modelo de transferência de SCHULZ et al

(1991, 1992). O elo de ligação entre os campos de velocidade (figura 5.1) foram as

variáveis definidas pelo símbolo a do modelo de SCHULZ et al (1991, 1992). A
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subrotina XAST incorporou os valores experimentais dos autores em questão: CUNHA

(1993), MOMESSO (1996) e HSIEH (1993). Abaixo foram apresentados alguns exemplos

de saída de parâmetros dos experimentos de CUNHA (1993).

As variáveis designadas por a são as velocidades da extremidade da turbina

Utip (dadas em m/s); DH é o comprimento do raio da turbina; TO é a temperatura de

partida, no caso 15 C, para todos os experimentos; TK é a temperatura

correspondente em Kelvin; GÁS é o número de gases que se trabalhou (para Cunha

igual a 3); MT é o número de passos da temperatura (CUNHA, 1993 - igual a 4

temperaturas: 15, 20, 25 e 30 C); XB = 2,6 é um parâmetro da equação de Wilke-

Chang para calcular a difüsividade molecular dos gases); MB é peso molecular da

água (solvente); Vc é o volume crítico para cada gás; Mu é a viscosidade dinâmica em

cP; e DAB é o coeficiente de difusão molecular do gás na água, na respectiva

temperatura.

SUBROTINA PARA CALCULAR DAB
E PARÂMETROS ADIMENSIONAIS
RELEVANTES COMO: M* e X*MM

AR.QUTVO DE SAÍDA DE DADOS - Experimentos de Cunha (1993)

PARÂMETROS FBICOS DO TANQUE DE AGFTACAO

ALTURA H= -30m DH=.10m
a( 1>= 82.00rpm al( 1)= .43rps
a(2)= 104.00qïm al(2)= .54rps
< 3)= 280.00rpm al ( 3)= 1.47rps
a(4)= 303.00rpm al(4)= L59rps
a( 5)= 404.00rpm alÇ 5)= 2.12ips
a( 6)= 505.00rpm al( 6)= 2.64rps
a( 7)= 730.00Tpm al( 7>= 3.82rps
a( 8)= 860.0Qqm al( 8>= 4.50rps
< 9)= 910.0Qrpm al( 9)= 4.76rps
a(10)= IQSO.OOtpm al(10)= 5.65ips
<U)= 1280.0Qrpm al(U)= 6.70rps
a(12)^ HOO.OQipm al(12)= 8.9Qips

PARÂMETROS PARA O CALCULO DE DAB M* E X*min

TO = 15.00oC GÁS == 3 No MT = 4 PASSOS XB= 2.6 ADIMMB= 18-OOg/g-mol
VALORES DE VOLUMES CMTtCOS E VOLUMES MOLARES

VC(MET) = 99.00 cm3/g VA(MET)= 35.18 cm3/g
VC(ACET) = 113.00 cm3/g VA(ACET) = 40.41 cm3/g
VC(ETCL)= 129.00 cm3/g VA(ETIL)= 46.42 cm3/g
TC(1)= 15.00 oCTK( l) = 288.15 KMu( l) = 1.15 cPDAB( 1)= 1.504E-09m2/s

— M E TANO-CH4 ***

a( 1)= 82.00rpm alÇ 1)= .43rps M*( 1)= 8.56E-K)7
a(2)= 104.00rpm al(2)= .54ips M*( 2)= 1.09E-+08
< 3)= 280.00Tpm al(3)= I.47rps M*C 3)=2.92E+Ü8
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a(4)= 303.00rpm
a( 5)= 404.00rpm
a(6)= 505-OOrpm
a(7>= 730.00rpm
a(8)= SóO.OQrpm
a(9)= 9l0.00rpm
a(10)= lOSO.OQrpm
a(ll)= USO.OOrpm
a(12>= 1700.00rpm

al(4>=1.59qps M*Ç4)= 3.16E+08
al(5)=2.12ips M*(5)=4.22E+08
al(6)=2.64ips M*( 6)= 5^7E+08
al( TT 3.82rps M*( 7)= 7.62E-+08
al( 8)= 4.5Qrps M*( 8)= 8.98E+08
al(9)=4.76rps M»( 9)= 9.50E-+08

al(10)=5.65rps M»Ç10)= 1.13E-+Ü9
al(ll)=6.70ips M*(ll>= 134E+09
al(12)= 8.90rps M*Ç12)= 1.78E+09

VALORES DE X*mm (KL em s-1)
al(l)=.43rps XT( 1)= 1.48E-13 KL=1.82E-05
al(2)= .54rps XT(2)= 1.50E-13 KL=2.95E-05
al(3)=1.47ips XT(3)=4.18E-14 KL=5.97E-05
al(4)=1.59rps XT(4)= 3.78E-14 KL=6.32E-05
al(5)=2.12ips XT( 5) = 2.29E-14 KL=6.82E~05
al( 6)= 2.64rps XT(6)=2.ME-14 KL=1.23E-04
al( 7)= 3.82ips XT(7)=2.78E-14 KL=2.70E-04
al(8)=4.50rps XT( 8)=2.95E-14 KL=3.98E-04
al(9)=4.76rps XT( 9)=2.94E-14 KL=4.43E-04
al(10>= 5.65rps XT(10)=2.32E-14 KL=4.93E-04
al(U)= 6.70ips XT(11)=2.57E-14 KL=7.67E-04
al(12)= 8.90ips XT(12) = 6.92E-14 KL=3.64E-03

TC(1)= 15.00 oCTK( l) = 288.15 KMu( l) = 1.15 cPDAB( 1)= L384E-09 tn2/s

—ACETILENO-C2H2""'1

a(l)= 82.00rpm al( 1)= .43ips M*( 1)= 9.31E+07
<2)= 104.00rpm al(2>= .54rps M*( 2)= 1.18E-+08

alC 3)= 1.47rps M*( 3>= 3.18E-+08
al(4)=1.59rps M*( 4)= 3.44E-+08
alÇ 5>= 2.12ips M*( 5)= 4.59E+08
al(6>=2.64ips M*( 6)= 5.73E-+08
al( 7)= 3.82rps M*( 7)= 8.28E+08
al(8)=4.50lps M*( 8)= 9.76E-+08
al( 9)= 4.76rps M*Ç 9)= l .03E+09

al(10)=5.65ips M»(10)= 1.23E+09

a( 3>= 280.0Qrpm
a(4)= 303.00rpm
a( 5)= 404.00rpm
a( 6)= 505.0Qq)m
a(7)= 730.00rpm
a( 8)= 860.00rpm
a(9)= çiO.OQrpm
a(10>= lOSO.OOrpm
a(U)= mO.OQrpm al(ll)= 6.70rps M*Çll)= 1.45E+09
a(l2)= 1700.00rpm al(12)= 8.90ips M*(12)= 1.93E+09

VALORES DE X*mm (KL em s-1)

al( l)= .43rps
al(2)= -54rps
al(3)=1.47rps
al(4)=1.59rps
al(5)=2.12rps
al( 6>= 2.64rps
al( 7)= 3.82rps
al(8)=4.50ips
al(9)=4.76ips
al(10)= 5.65ips
al(ll)=6.70ips
al(U)= 8.90rps

XT(1)=
XT(2)=
XT(3)=
XT(4)=
XT(5)=
XT(6)-
XT(7)=
XTÇ8)=
XT(9)=
XT(10) ••
XT(11)
XT(12) ••

1.44E-13 KL =
1.66E-13 KL =
•-4.30E-Ï4 KL =

4.07E-14 KL =
-2.52E-14 KL =
-2.60E-14 KL =
=2.73E-14 KL =
-2.96E-14 KL =
=2.94E-14 KL =
=2.25E-14 KL:
=2.52E-14 KL
=3.03E-14 KL

1.92E-05
3.55E-05
6.68E-05

•• 7.40E-05

8.13E-05
1.32E-04

^ 2.88E-04
•-4.33Ï.-04

•• 4.83E-04

= 5.19E-04
= 8.16E-04
= 1.73E-03

TC(1)= 15.00 oCTK( I) = 288.15 KMu( l) = 1.15 cPDAB( 1)= 1.273E-09m2/s

it*'tETILENO-C2H4"*

a( 1)= 82.00rpm al( 1)= .43rps U*( 1)= 1.01E+08
a(2)= 104.00rpm al(2)= .54rps M*(2)= 1.28E-+08
a( 3)= 28(LOOipm al( 3)= 1.47ips M]t( 3)= 3.45E-H)8
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a(4)= 303.00tpm al( 4)= 1.59rps M*(4)= 3.74E+08
< 5>= 404.0QTpm al( 5)=2.12rps M*( 5)= 4.98E-K)8
< 6)= 505.00rpm al( 6)=2.64rps M)l!( 6)= 6-23E+08
a( 7)= 730-OQrpm al( 7)= 3.82ips M*( 7)= 9.00E+08
a( 8)= 860.00ipm al( 8)=4.50ips M*C 8)= 1.06E+09
< 9)= 910.00rpm al( 9)= 4.76rps M*( 9)= 1-12E+09
a(10)= lOSO.OGtpm al(10)= 5.65ips M*(10)= L33E+09
a(ll)= I280.0Qrpm al(ll)=6.70ips Mll;(ll)= 1.58E-+09
a(12)= 1700.00rpm al(12)= 8.90ips M*(12)=2.10E+09

VALORES DE X*mm (KL em s-')

al(l)= .43rps XT(1)=1.75E-13 KL=2.53E-05
al(2)= .54ips XT(2)=1.57E-13 KL=3.65E-05
al( 3)= 1.47ips XT( 3) = 5.49E-14 KL=9.27E-05
al(4)=1.59ips XT(4)=4.55E-14 KL=8.98E-05
al(5)=2.12ips XT(5)=3.03E-14 KL=1.06E-04
al(6)=2.64ips XT( 6) = 2.58E-14 KL=1.42E-04
al( 7>= 3.82rps XT(7)=3.44E-14 KL=3.94E-04
al(8)=4.50rps XT( 8) = 3.42E-14 KL=5.45E-04
al(9>=4.76ips XT( 9)=4.04E-14 KL=7.2IE-04
al(10)= 5.65ips XT(10)=2.74E-14 KL=6.89E-04
al(ll)=6.70rps XT(11)=3.07E-14 KL=I.08E-03
al(12)= 8.90rps XT(12) = 3.73E-14 KL=2.32E-03

5.5 TESTANDO O SOL VER DO SISTEMA LDNEAR

O solver que foi desenvolvido para resolver as equações diferenciais foi testado,

para que se eliminasse dúvidas sobre a existência de erros na sua concepção. A

seguir, são listados os coeficientes de um sistema pentadiagonal decorrente de um

problema simples concebido para este objetivo.

Matriz de Coeficientes
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Figura 5.3: Testando o Solver (Pentadiagonal com banda Esparsa)
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O vetor 0(P) = {Oi,<Ï>2 ..... Op}, é o vetor solução do problema. NCOL é o

número de pontos em uma linha qualquer da malha computacional. NCOL indica a

distância da banda variável, localizada em qualquer posição do domínio considerado.

Neste problema todos os coeficientes dos pontos periféricos no entorno do ponto P

são iguais a l, ou seja, AE, Aw, AN, As = l, exceto para os pontos adjacentes do

contorno que são nulos como já foi explanado em capítulos anteriores. Para o

presente caso, Ind(P) seria substituído por Sc nas equações de cinco pontos.

Na figura abaixo está indicada uma relação entre a diminuição dos elementos

não-nulos versus ordem da matriz pentadiagonal. Observa-se que quando a ordem N

da matriz aumenta o número relativo de coeficientes não-nulos tende para zero.

Diminuição dos Elementos Nao-nulos versas

Ordem da Matriz Pentadiagonal - n (mínimo =3)

Ortfth Ai Mntrtï

Figura 5.4: Variação percentual de elementos não-nulos da matriz esparsa versus

ordem da matriz.

5.6 RESULTADOS DO ALGORITMO TANK.FOR

Preliminarmente, foram resolvidos dois problemas para testar o algoritmo

TANK.FOR. Ambos foram de escoamentos incompressíveis desenvolvidos. Estes

foram a) escoamento enfre duas placas planas e b) escoamento em um tubo

cilíndrico. Aqui só foi mostrado o caso do tubo cilíndrico.

A solução analítica do escoamento desenvolvido em um tubo cilíndrico pode

ser obtida em termos da distribuição de velocidades, WA(F), ao longo da coordenada

z e da queda de pressão, AP, ao longo de z. A solução analítica é:
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W,(r)=2W^-(r/R)ï\

onde R é o raio do tubo W é velocidade média. A queda de pressão ao longo de um

comprimento L do tubo é:

AP=8^Z
R2

onde p, é a viscosidade dinâmica do fluido. A viscosidade da água utilizada foi de

1,0 g/cm.s e R = 110 cm, W = 2,0 cm/s. A queda de pressão no comprimento L =

3000 cm é AP = 15,8678 g/cm.s2.

As distribuições de velocidades, tanto analítica (teórica) quanto a solução

aproximada foram baseadas nas aproximações mostradas no apêndice A da

referência BOTELHO e MOREIRA (1991), os quais utilizaram as mesmas aproximações

para calcular os diversos coeficientes das equações discretizadas. Os resultados

obtidos desta análise estão na tabela 5.2.

Tabela 5.2: Resultados numéricos do problema de escoamento desenvolvido em um

tubo cilíndrico com o algoritmo TANK.FOR (adaptado), com simetria axi-simétrica.

y - distância da

parede entre O - 110

(cm)

15

25

35

45

55

65

75

85

95

Velocidade
Analítica

(cm/s)

1.9628

1.8968

1.7976

1.6654

1.500

1.3018

1.0704

0.8058

0.5084

Velocidade
Numérica (cm/s)

z = 1200 cm

1.9616

1.8954

1.7962

1.6648

1.4912

1.3008

1.0689

0.8043

0.5074

Queda de pressão analítica (g/cm.s )

Queda de pressão
Numérica (g/cm.s^)

Az = 1500 cm

15,1245

15,1234

15,1213

15J182

15,1174

15,1058

15,0931

15,0883

15,0559

15,8678

Por meio deste problema foi possível verificar a formulação das condições de

contorno aplicadas às equações de transporte.
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5.6.1 ESCOAMENTO NO TANQUE DE MISTURA COM TURBINA DE SEIS PÁS PLANAS

INCLINADAS 45°

O domínio e as condições de contorno foram apresentadas nas figuras 4.6,

4.7, 4.8, 4.9 e 4.10, utilizadas para os tanques indicados na figura 4.2, aproveitando-

se da simetria oferecida pela geometria dos tanques. Alguns diagramas das

velocidades no instante t = O (estacionário), obtidas com o algoritmo TANK.FOR, são

mostrados nas figuras abaixo.

/

/ / / /

/'

^. -. ^ -/" ' ' " " ~

/

^ ^. ^,\</ / -" ;

—:\Y^;^:/.

Direção Radial (cm) -104

/ / / /' / -„ ,

— / ,-' \

"'"' v'<' ^ '<^
^ v. \ ^. \ •^.'./

Direção Radia! (cm)- 730

-^ Utip = 0.54 m/s 3- Utip=3.84m/s

Figura 5.5: Escoamento gerado pelo algoritmo TANK.FOR. Apresentam escoamentos

padrão típico de turbinas tipo PTD. As figuras 5.5a e 5.5b são simulações de

experimentos de CUNHA (1993), respectivamente a 104 e 730 rpm, ambos na

temperatura de 15 C. Uüp significa a velocidade tangencial da extremidade da

turbina. As velocidades UR e WA nos contornos da turbina são dependentes deste

parâmetro e calculadas pela subrotina VEL_ANGULAR e CONDlCOES_miClAS.

Abaixo são apresentados alguns perfis de velocidades em determinadas

posições relevantes z/T, para todos os autores estudados, em determinadas rotações

escolhidas aleatoriamente. Se observarmos uma linha horizontal fixa (por exemplo

z/T = 0.35 - próximo da turbina; z/T = 0.10 - altura entre a tirbina e fundo do
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tanque; z/T ^ 0.90 - altura próxima da superfície livre) verificamos os referidos

perfis de velocidade e o módulo e o sentido (positivo ou negativo) da velocidade.

Perfis de Velocidades (1702 ipm - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Vtip - 8^2m/s

0.0 0.1 02 (L3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

Distância AdmensianaÍ (r/D) •Ul/Ui<max)

Wa/Wa(max)

Figura 5.6a: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.33)

Perfis de Velocidades (1702 qnn -15 oÇ) - CUNHA(1993) -
Vüp=8^2m's

1.5

1.0

0.5

0.0

-0.5

-LO

-1.5

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

Distância Adtnsnsioaal (üD)

1.0

•Ur/Ur(max)

-Wa/WaCmax)

Figura 5.6b: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.12).

Perfis de Velocidades (1702 rpm - 15 oC) - CUNHA

(1993)-Vtip=8,92m/s

03. 0.4 O.tí

Distância Adünensional (r/D)
•VifUT(max)

-WaAVa(max)

Figura 5.6c: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.9).
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Perfis de Velocidades (505 rpm) - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Vtip = 2,64 m/s

1.0 T-^-.-

0.5

0.0

-0.5

-1.0

-1-5 J

0.0 02 0.4 0.6

Distância Adímeosiooal (r/D)

0.8 1.0

-lMA(naax)

-WaW<<max)

Figura 5.7a: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.35).

Perfis de Velocidades (505 ipm -15 oC) -

CUNHA (l 993) - Vtip = 2,64 m/s
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Figura 5.7b: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.10).
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Figura 5.7c: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.9).
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Perfis de Vdoádade (82 ipm -15 oC) -

CUNHA (1993) - Vtip = 0,43 m/s
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Figura 5.8a: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.9).
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CUNHA (1993) - Vtip = 0.43 m/s
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Figura 5.8b: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.35).
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Figura 5.8c: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.lO).
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Perfis de Velocidades - (779 rpm - 20 oC) -

MOMESSO (1996) - Vtip = 4.08 m/s
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Figura 5.9a: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.25).

Perfis de Velocidade (779 RPM - 20 oC) -
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Figura 5.9b: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.75).

Perfís de Velocidades (375 rpm - 20 C) - HSIEH et
aI.(1993)-Vtip=2.36m/s
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Figura 5.10a: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.74).
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Perfis de Velocidade (375 rpm - 20 oC) - HSIEH
st al. (1993) - Vtip - 2.36 m/s
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Figura 5.10b:Perfís de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.25).

Perfis de Velocidades (240 rpm - 20 oC) -
BARBOSA(I989)-Vtip= 1.88 m/s
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Figura 5.11a: Perfis de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/TO.09).

Perfis de Velocidades (240 rpm - 20 oC) -

BARBOSA (1989) - Vtíp - 1,88 m/s
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Figura 5.11b:Perfís de velocidade ao longo da distância radial do tanque (z/T=0.77).
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A velocidade média e a pressão e as outras variáveis tiveram que ser

relaxadas para aumentar a velocidade de execução das simulações ou evitar que as

mudanças nas iterações fossem muito acentuadas, ocasionando problemas de

overflaw durante os cálculos. Os fatores de relaxação usados no presente trabalho

ficaram na faixa de 0.2 a 1.4. Entretanto, a correção de pressão (PI) usado no

algoritmo SIMPLER foi mais crítica do que as executadas para percorrer as equações

de velocidades. O critério de parada foram estipulados quando os resíduos de massa

se tornaram menores do que 10 dentro dos volumes de controle. O critério de

convergência utilizou a seguinte inequação

||0^+1-^||
^ Erro

k+l«D?

O tamanho da malha afetou a precisão dos cálculos. No presente trabalho os

cálculos computacionais foram feitos nas malhas cujo números de pontos foram de

18x33, 33x63 e 18x123. 0 maior número de pontos na direção axial, como já foi

dito, foi feito para que a malha regular captasse pelo menos três pontos na lateral da

turbina. Obsevou-se três zonas distintas existentes na região do corpo de água do

tanque abaixo da (turbina) e próxima ao eixo de simetria, zona de alta turbulência

abaixo da turbina e no plano central e a zona relativamente menos turbulenta acima

da turbina.

A indexação das variáveis dependentes foi feita da esquerda para a direita e

de baixo para cima formando um único vetor. Trabalhou-se com um armazenamento

tipo vetor, <|> (P), em vez de <t>(i.j), ajudando na implementação das rotinas, e no

controle das variáveis e no entendimento do algoritmo, conforme se viu nas figuras

4.9 e 4.10.

Quanto às velocidades radial e axial observou-se que UR foi predominante

somente próximo ao fundo do tanque e próximo da lateral da turbina. Entretanto, WA

foi predominante ao longo da turbina e abaixo do desta. E de fonna global criou-se

um escoamento padrão como pôde ser visto na figura 5.4a,b.

O parâmetro de energia cinética hirbulenta^ k, foi qualitativamente similar ao

de perfil de WA- A hipótese de isotropia no corpo líquido do tanque pareceu boa.

Também os efeitos da geometria sobre o escoamento puderam ser verificados.
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Entretanto, não foram feitas mudanças exageradas nas características geométricas

que causassem a descaracterização do escoamento padrão desejado. Isso porque,

principalmente no que concerne às estimativas do campo de velocidades iniciais

(subrotina CONDIÇÕES JNICIAIS), as modificações implicariam numa demora ainda

maior no tempo de execução do algoritmo.

Alguns dos resultados dos principais parâmetros estudados para as condições

padrão estão indicados nas figuras abaixo.

5.6.2 - RESULTADOS DOS PARÂMETROS TURBULENTOS E GRANDEZAS ESCALARES

(CONCENTRAÇÃO DOS GASES)

Como já foi comentado anteriormente, mesmo o algoritmo tendo sido

construído com o intuito da generalidade, incluídas em suas subrotinas, o algoritmo

no estágio atual não foi suficientemente otimizado para atender muitas das

generalidades atribuídas a ele, como foi o inesperado caso do aumento excessivo da

largura para outros sistemas idealizados. Nesses casos ocorreram problemas de

divergências. Entretanto, algumas das simulações feitas pelo algoritmo TANK.FOR

são mostrados nas figuras abaixo, os quais estão relacionadas com os autores

estudados na descrição da metodologia. Desta forma alguns aspectos qualitativos

destas previsões foram discutidos.

a) Energia Cinética Turbulenta: o modelo k-s superistimou os valores de energia

cinética turbulenta no fundo do tanque. Qualitativamente pode ser dito que o

modelo prevê razoavelmente a distribuição de turbulência no corpo do fluido. A

figura abaixo mostra alguns dos resultados das simulações
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Figura 5.12a - Distribuição da energia cinética turbulenta para o escoamento gerado

por PTD. A figura indica uma característica convectiva do fransporte turbulento na

região próxima da turbina e próxima da região parede lateral. Condições
experimentais de BARBOSA (1989): 240 rpm e 20°C
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Figura 5.12b - Distribuição de velocidade (ütip = 8,92 m/s ( ^-))e energia cinética
turbulenta para o escoamento gerado por PTD. A figura indica uma característica

convectiva do transporte turbulento na região próxima da turbina e próxima da região

parede lateral. Condições experimentais CUNHA (1993): 1702 rpm e 15 C.
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b) Dissipação de Energia Cinética Turbulenta: devido a não existência de dados

experimentais na literatura a taxa de dissipação de energia cinética não pôde ser

avaliada no corpo do escoamento. Desta forma a distribuição das taxas de

dissipação de energia cinética não pôde ser verificada.
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Figura 5.13a - Distribuição da taxa de dissipação de energia cinética turbulenta para
o escoamento gerado por PTD. A figura indica uma característica convectiva do

transporte turbulento na região próxima da turbina e próxima da região parede
lateral. Condições experimentais BARBOSA (1989): 240 rpm e 20°C.
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Figura 5.13b - Distribuição da taxa de dissipação de energia cinética turbulenta para
o escoamento gerado por PTD. A figura indica uma característica convectiva do

transporte turbulento na região próxima da tirbina e próxima da região parede
lateral. Condições experimentais de CUNHA (1993) 1702 rpm e 15°C.
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No presente trabalho desprezaram-se os picos de energia e da taxa de

dissipação de energia devidos à jGrequência de passagem das pás das turbinas, de

acordo com os comentários de MÜJUMDAR et cd. (1970).

c) Viscosidade Turbulenta: os perfis de viscosidade turbulenta são similares aos

de escala de comprimento turbulenta l==k^ /s. Estes foram da ordem de O a 8.5 cm

enquanto que as projeções da turbina são de l a 3 cm de largura, respectivamente

(CUNHA (1993), BARBOSA (1989) e HSffiH et al. (1993)).

5.00 WS»

10.00 15.00

Figura 5.14a - Distribuição da viscosidade turbulenta (escala de comprimento).

Esses perfis indicam o grau de não homogeneidade no tanque de mistura. Condições

experimentais para BARBOSA (1989) e CUNHA (1993), respectivamente.

Pode-se argumentar ainda que existe uma grande necessidade de medidas da

taxa de dissipação de energia no corpo do fluido, para várias geometrias, a fim de

obter um melhor entendimento da distribuição do consumo de energia no tanque. Até

que esta distribuição de consumo de energia seja melhor entendida e quantificada as

correlações genéricas que têm sido desenvolvidas usando o conceito de energia por

unidade de volume não podem ser confirmadas.
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5.00 10.00

Figura 5.14b - Distribuição da viscosidade turbulenta (escala de comprimento).

Esses perfis indicam o grau de não homogeneidade no tanque de mistura. Condições

experimentais para HSIEH et al (1989).

d) Distribuição da Concentração dos Gases: a distribuição de concentração para

alguns gases são mostrados nas figuras baixo.

Figura 5.15a - Distribuição das concentrações para acetileno (mg/1): Condições
experimentais de (CUNHA, 1993 - 1702 rpm) - (C = concentração saturação ou próxima - mg/1).
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Figura 5.15b: - Distribuição das concentrações (mg/l).para alguns gases orgânicos e
OXÍgênÍO (MOMESSO, 1996 - 779 rpm), a) gás propano (MOMESSO, 1996 - 779 rpm); b)
oxigênio, c) metano e d) etileno (CUNHA, 1996 - 1702 ipm), respectivamente. (C =

concentração saturação ou próxima - mg/1).



167

5.00 f HO B

0.85

0.60

Q30

0.40

0.30

Q3Q

D.10

0.95

0.90

0.85

0.80

0.75

0.70

0.65

0.60

0.55

D.50

0.45

0.40

0.35

0.30

0.25

0.20

0.15

0.10

0.05

Figura 5.16a : Absorção de Oxigênío em regime transiente. MOMESSO (1996) - 1700
rpm - 20 C. T=0,lseï=3s, respectivamente.
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Figura 5.16c : Absorção de Oxigênio em regime transiente. MOMESSO (1996) - 1700
rpm - 20 C. T:=30seT==60s, respecüvamente.
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Figura 5.17a : Dessorçâo de C2H2 em regime transiente. CUNHA (1993) - 1702 rpm
20 C. T=0,lseT=3s, respectivamente.
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Figura 5.17b : Dessorçâo de C2H2 em regime transiente. CUNHA (1993) - 1702 rpm
20 C. T=8seï=13s, respectivamente.
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Figura 5.17c : Dessorção de C2H2 em regime transiente. CUNHA (1993) - 1702 rpm

20 C. x = 30 s e T ^= 100 s, respectivamente.
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A distribuição de concentração do gás no regime transiente (figuras 5.16-17)

pode estabelecer o tempo de mistura mínimo da distribuição total de concentração

em tanques de mistura. No presente trabalho esses parâmetros foram úteis para a

determinação de eficiência de mistura dos equipamentos e determinação do ^empo

de residência7' da fase gasosa (tempo de circulação no seio líquido).

Por outro lado algumas simulações de Ínjeção de massa em várias posições da

fase líquida mostraram que as concentrações não se homogeneízaram espacialmente,

mesmo quando se alcançou o regime pennanente. Observando-se as figuras 5.16a,b,c

verificam-se zonas em que existem diferenças de concentração mesmo quando o

experimento simulado é de alta agitação e, portanto, esperava-se uma

homogeneização quase que imediata. E isso não ocorreu, mesmo quando esse tempo

era muito longo (acima de 20 min). Outra característica das simulações foi a

observação de que a transferência de massa próxima ao impulsar era muito elevada

(zonas de alta velocidade) maior do que no restante do tanque ou superfície. Também

avaliou-se os coeficientes de transferência de massa em cada célula individualmente,

a fim de verificar as taxas de absorção do oxigênio e taxa de dessorção dos

compostos orgânicos na agua.

Uma outra utilidade e avaliação das simulações seria o planejamento

experimental em tanques de mistura. Por exemplo a localização de uma fonte de gás

próximo da turbina, no fundo (como mostrado na figura acima) ou na superfície do

tanque. Desta forma foram reportados os resultados dos efeitos do tamanho,

velocidade do impulsar, energia introduzida e localização da injeção do gás, os quais

foram muito maiores do que os valores reais. Como na realidade não se conhece o

real campo de velocidades (devido às simplificações e limitações do modelo de

turbulência) os resultados apenas apresentaram as tendências físicas do campo de

concentração do gás. Desta forma as conclusões foram que a modelagem de

transferência de massa gás-líquido é uma tarefa ainca muito difícil, dadas as

limitações desse entendimento hidrodinâmico. Obseivcu-se uma considerável

discrepância entre correlações experimentais e simuladas, onde se sugere um maior

aprofundamento nos estudos neste campo.

Um dos objetivos da simulação foi também testar a habilidade do algoritmo

desenvolvido, independentemente da geometria do sistema e dos processos de troca

na interface ar-água. As condições de contorno foram discutidas, como o ponto de

injeção de gás na turbina (para o caso de compostos orgânicos). Os resultados das
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simulações foram comparados com dados experimentais para os coeficientes globais

de transferência. Considerou-se 4 condições de contornos gerais: impulsar, paredes,

localização da fonte de injeção de massa próximo da turbina e na superfície

(instantânea ou não). As condições de contorno aplicadas para a fase gasosa

considerou o fluxo através da parede igual a zero; a superfície livre foi considerada

plana, portanto a velocidade normal e os fluxos normais de k e £ são amortecidas em

direção à superfície.

As condições de contorno do impulsar e o modelo k-s foram as partes mais

falhas da simulação. Estas só poderiam ser melhoradas pelo fornecimento das

condições mais detalhadas nas vizinhanças do Ímpulsor. Os resultados indicaram que

a energia cinética turbulenta, í, é maior quando está próxima da superfície inferior da

turbina e onde a velocidade é maior. Como esperado ela decresce rapidamente

próximo à parede do tanque e na superfície livre, onde a velocidade é baixa. O

mesmo acontece com a taxa de dissipação de energia cinética, s.

Na região da superfície agitada turbulenta a distribuição dos grandes

turbilhões próxima à superfície concorda qualitativamente com o modelo de

transferência de SCHULZ et al. (1991,1992), embora exista uma tendência para os

grandes turbilhões serem substituídos mais rapidamente do que previa a equação de

transferência estudada. Assim, as velocidades ao longo da superfície foram mais

importantes na transferência de massa - (renovação superficial).
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Figura 5.18: Variação da concentração em uma célula próxima da superfície -

Absorção de OxÍgênio - MOMESSO (1996) a 1700 rpm (20 °C). KL (e^) ^ 0,2184 min .

KL (smmiado) ^ 7,2849 min . Observa-se uma grande diferença, cerca de 33 vezes

maior que o esperado (K-Lcesp)).

O Valor de KL (simulado) foi calculado no regime transiente e num ponto central

próximo da superfície (= l cm abaixo da mesma). Por outro lado, KL (exp) foi

determinado globalmente para todo o tanque. Uma sugestão para melhor avaliar e

comparar KL seria calculá-lo em todas as demais células (determinando uma média)

e somente depois fazer as comparações.

Observou-se, no entanto, uma saturação desta célula próxima da superfície

mais rapidamente do que seria esperado. Ao se calcular a média total provavelmente

os valores de KL se aproximariam muito mais do valor experimental.



VI - CONCLUSÃO

Esta tese apresentou um estudo detalhado do problema numérico de

escoamento de fluido em tanque de mistura, com geometria cilíndrica associado aos

fenómenos de transferência de gases na interface ar-água. Como resultado um

método de volumes finitos para resolver o problema foi descrito, acessado e

aplicado. Aqui são descritas as mais importantes contribuições do presente estudo.

l) Equações Diferenciais: dentre as várias formas de equações diferenciais de

transporte em coordenadas cilíndricas foi escolhida aquela descrita por RANADE et al.

(1989b). A forma de forte conservação dessas equações foram consideradas

favoráveis a partir do ponto de vista da solução numérica, e as razões para isso foram

descritas na metodologia e na revisão bibliográfica.

2) Discretização: as equações de transporte foram discretizadas usando a

abordagem de volumes finitos. Isto foi feito no espaço físico, de modo que

facilmente se dispusesse as informações sobre a malha computacional. Foi utilizado

um esquema de interpolação da lei de potência para a avaliação dos termos

convecdvos e examinados sua economia, estabilidade e adequação para os cálculos

em malhas ortogonais.

3) Solução: o arranjo de malha estudada (staggered arraingement) foi

considerado adequado uma vez que possibilitou a adaptação de informações obtidas

da literatura no domínio estudado. O algoritmo selecionado foi o SIMPLER

CPANTANKAR^ 1980) por ser O mais indicado pela literatura para o estudo de

escoamentos em tanques de mistura. Foi feita uma avaliação do desempenho dos

parâmetros de relaxação (ômega) para velocidade e pressão sobre a taxa de

convergência do processo de solução.

4) Testes e aplicação; o presente estudo foi Ínicializado para escoamentos

cujas soluções exatas ou aproximadas eram conhecidas (escoamento em tubo

cilíndrico). Para os escoamentos turbulentos a concordância com os dados

experimentais foi quantitativamente insatisfatória, ou seja, além dos erros numéricos,

pode ter ocorrido limitações do modelo de turbulência k-s e funções de parede,
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principalmente no que diz respeito aos pontos próximos da turbina, simetria e cantos

do domínio, ou até mesmo na superfície líquida.

5) Foi utilizada uma condição de contorno teórica (da literatura) para s na

superfície livre para escoamentos 2D como um limite do comportamento modelado

da escala de comprimento de turbulência. Foi confirmado que as condições de

contorno teórica e as empíricas (utilizadas de maneira geral) deram resultados

similares.

7) Os resultados obtidos no algoritmo computacional desenvolvido para este

trabalho salientam a importância da simulação para a área da engenharia hidráulica e

ambiental nos processos de transferência de gases na interface ar-água. Entretanto, a

dificuldade em desenvolver um modelo matemático ficou bastante evidente uma vez

que na literatura há grande escassez de estudos relacionados ao escoamento com

transferência de massa na superfície líquida.

8) Alguns dos erros apresentados podem estar relacionados ao próprio

modelo de turbulência k-s. A simulação desenvolvida demonstrou quei a) a variação

de temperatura não influenciou no escoamento. Mas, de forma conü-ária, influenciou

na determinação dos coeficientes de troca, quando se utilizou o modelo

unidimensional de SCHULZ et al. (1991-1992). Portanto, apresentou algum efeito na

difüsividade molecular (DAB) dos gases estudados e, consequentemente nos

-L(simulaáos)-

9) Algumas previsões foram comparadas com dados experimentais. Em

muitos aspectos a eles faltam o dado quantitativo. Algumas discordâncias são o

resultado de aproximações na modelagem, embora não se descarte também os erros

experimentais dos parâmetros de transferência de massa, por exemplo. Um

substancial melhoramento na modelagem e quantificação adequada dos dados

experimentais pode resolver algumas dessas diferenças e permitir uma faixa mais

ampla de comparações.

10) O trabalho conseguiu algum êxito, apesar de algumas dificuldades

inerentes a esse tipo de abordagem. O êxito foi o de chamar a atenção para o

problema físico da transferência de gases na interface ar-água utilizando-se a

abordagem numérica, situando o problema da modelagem da turbulência na
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atualidade, subsidiando a reflexão para trabalhos futuros mais efeíivos. Desta forma

são resumidos algumas das principais conclusões específicas.

a) Desenvolvimento do algoritmo TANK-FOR especialmente elaborado para

simular escoamento em tanque de mistura mostrou técnicas numéricas disponíveis,

com características próprias, para resolver escoamento turbulento.

b) O algoritmo TANK.FOR usou o algoritmo SIMPLER (proposto por Patankar

1980) e foi indicado pêlos estudos anteriores encontrados na revisão da literatura

como o melhor da família SIMPLE, para estes casos. As previsões bi-dimensionais do

escoamento gerado pela turbina de pás planas inclinadas foram executadas com esse

algoritmo. O sistema propulsor do escoamento diferiu daqueles determinados por

turbinas de "discos", em que eles forçam uma descarga de escoamento radial.

c) Em geral, as previsões do modelo corresponderam apenas qualitativamente

aos parâmetros descritos na literatura na maioria das simulações. Uma vez que não

houve casos em que os escoamentos da literatura foram exatamente iguais, ou

houvesse coincidência com todos os parâmetros geométricos e cinéticos estudados,

muitas simulações não puderam ser avaliadas para comparações com dados

experimentais, tanto do ponto de vista do escoamento, quanto do ponto de vista da

transferência de massa, de forma parcial.

d) As velocidades axiais WA foram superestimada pelo modelo k-s em pontos

ou linhas próximas da superfície do líquido, aumentando o nível de turbulência nessa

região (aumento de Ur, pelo balanço de massa). Assim, os coeficientes de troca para

os valores de KL simulados foram superestimados também, quando comparados com

os experimentais. Os valores obtidos para algumas das simulações forneceram

resultados semelhantes aqueles descritos pelas figuras 5.^2 a 5.17. Desta forma a

superfície foi estuda de duas formas básicas: A primeira utilizando as velocidades na

superfície no cálculo para o escoamento e a segunda para o cálculo da transferência

de massa na interface ar-água.

e) Previsões do modelo k-s usando valores próximos C2 =1.6 e CD = 0,125,

semelhantemente aos estudos de RANADE et al (l989b), resultaram numa melhor

concordância com dados experimentais. Foi concluído que o par de valores O e CD

podem ser otimizados para müumizar o erro global entre previsões e dados

experimentais.
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f) Os perfis computados mostram claramente o escoamento dominado pela

convecção no tanque de mistura. O modelo prevê elevados níveis de turbulência na

região abaixo da turbina. Apenas menor parcela da energia introduzida é gasta na

parte superior da turbina. Da mesma farma as escalas de comprimento turbulenta na

corrente do impulsar obtidas foram da ordem de magnitude da largura da pá

projetada, aumentando à medida que se afastavam dela.

g) O modelo para o qual o método foi aplicado é simples. Isso porque o

campo de escoamento foi admitido bidimensional e as condições de contorno do

impulsor aplicadas partiram de simulações prévias em escoamentos semelhantes em

tanques de mistura.

h) A turbulência na região do impulsar é altamente não homogénea.

Entretanto uma turbulência relativamente homogénea prevalece sobre a maior parte

da zona de circulação (fora da região da turbina) exceto abaixo da turbina e um

pouco ao lado da altura da turbina.

i) Globalmente as previsões sugeriram que a taxa líquida de dissipação de

energia, s, foi diferente da obtida por Ranade (1989b). Esta foi dividida entre as

regiões da turbina e meio fluido.

k) Aproximadamente 10 a 15% da energia total introduzida foi aparentemente

dissipada pela turbina. Isto está abaixo do sistema real, devido provavelmente à

ausência de gradientes G no termo de geração G.
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SUGESTÕES PARA TRABALHOS FUTUROS

Otimização e melhoramentos do código computacional para escoamento bi-

dimensional. A incorporação de uma terceira dimensão ou componente angular Ô, na

sua forma completa, talvez ainda não fosse recomendado. A melhor sugestão seria

reavaliar o algoritmo na sua forma original 2D de modo que novas formas de

resolução dos sistemas tomem-se mais eficientes. Testar novas abordagens das

condições de contorno para a turbina e superfície livre.

Fazer os mesmos estudos realizados pêlos autores da literatura, porém

utilizando-se um código computacional comercial, aproveitando-se algumas das

subrotinas prontas específicas, como é o caso dos modelos de transferência

unidimensional e acoplando-as nesse algoritmo geral.

Ampliar o algoritmo para estudar escoamentos em sistemas mais complexos,

como, por exemplo, a implementação de turbina num sistema de lagoas ou tanques

de aeraçao com mais de um aerador mecânico.

Estudar gases com características ambientais relevantes, porém diferentes

daqueles mencionados nesta tese. Desta forma poder-se-ía criar um banco de dados

para os gases mais importantes, a fím de serem introduzidos no algoritmo e avaliar

estudos de parâmetros físico-químicos e seus reflexos nos modelos de transferência

de massa.
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