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Numero de bombeamento primario
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Pressdo definida no ponto a norte do ponto P
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RESUMO

CUNHA, A. C. (1998). Modelacdo Numérica da Interface Ar-Agua em Processos
de Absor¢do e Dessorcdo de Gases em Tanques Cilindricos. Sao Carlos, 1998.
194p. Tese (Doutorado) — Escola de Engenharia de S&o Carlos, Universidade de
Szo Paulo.

Um modelo numérico computacional foi desenvolvido para simular o
escoamento turbulento e a transferéncia de gases na interface ar-agua em tanque
cilindrico, em dominio bi-dimensional, pelo método de volumes finitos, utilizando o
modelo de turbuléncia k-g¢ padrio. O método utilizado para o acoplamento
velocidade-pressio foi o SIMPLER. Utilizou-se a compartimentalizaggo do dominio
computacional em cinco regides principais, a fim de melhor implementar o algoritmo
computacional. O desenvolvimento da estrutura da malha foi feito para que fosse
possivel a sua implementa¢do em computadores de pequeno porte, com técnicas de
otimizac¢do de memoria.

Para o contorno na superficie liquida foram utilizadas as condiges de
contorno free-slip e no-slip, e uma aproximago simplificada para a taxa de
dissipagio de energia. Os resultados de transferéncia de massa obtidos pela
simulagio foram comparados com aqueles obtidos em experimentos da literatura.

Palavras-chave: modelagio numérica com modelo k& turbuléncia na interface ar-
agua; absorgio e dessor¢do de gases; turbinas inclinadas de escoamento descendente
(PTD).



ABSTRACT

CUNHA, A. C. (1998). Numerical Modelation of air-water interface in gas
absorption and dessorption process in cylindrical tank. Sio Carlos, 1998. 194p.
Thesis (Doctorad) — S@o Carlos School of Engineering, University of Sao Paulo.

A computational numerical model was developed to simulate turbulent flows
and gas transfer processes at the air-water interface in cylindrical tanks. The
classical discretization of complet domain by the finit volum method was used. Asa
result of this methodology, a non linear system of equations is obtained. This system
was solved using special memory optimization tecniques, allowing to implement the
numerical algorithms in small personal computers.

The standard x-& model have been employed to predict the flow generated by
PTD in cylindrical baffed vessel. The SIMPLER algorithm was used for the
treatment of the pressure-velocit coupling. The computational program TANK.FOR
was elabored to simulate and to predict the two-dimensional flow in stirred tanks. A
very dense grid in axial-direction was used to capture at least three points at the long
the width of the impeller. Topics regarding to air-water interfaces, geometry of
hydrodinamic systems, models for turbulent flows, are broached.

For the air-water interface boundaries the free-slip and no-slip condictions at
the liquid surface was used, together with a simplified approximation for the local
energy dissipation rate. The mass transfer results were compared with experimental
data of the literature.

Keywords: numerical modelling with k-& model; turbulence at air-water interface;
gas absorption and dessorption; pitched turbine impellers (PTD)



I - INTRODUCAO

1. RELEVANCIA DOS ESTUDOS EM TANQUES DE MISTURA

O estudo dos escoamentos de fluidos tem um papel vital para a compreensao
do funcionamento e da eficiéncia de muitos tipos de equipamentos aplicados em
engenharia. Neste trabalho sfo ressaltados os escoamentos que envolvem processos
de agitagio e mistura em tanques, enfocando principalmente os processos de
transferéncia de gases na interface ar-dgua, com vistas a aplicacdo em engenharia
hidraulica e saneamento, como os aeradores mecanicos.

Segundo DICKEY er al. (1992), além daquela fun¢do da mistura propriamente
dita, o processo de mistura ¢ também considerado como fator preponderante que
condiciona, por exemplo, as taxas de reag@o, eficiéncia de troca global de calor e
massa nos equipamentos. Nessas situagdes, a mistura apresenta seus efeitos indiretos
para alcangar um processo desejado.

A agitacio de fluidos usando impulsores mecénicos € provavelmente a mais
importante e comum operacdo industrial para efetuar misturas, sendo sua principal
fung3o acelerar as taxas de transporte dos processos que ocorrem nos tanques
(HARNBY et al..1985, NAGATA, 1975). A agitacdo se d4 através da transferéncia de
energia introduzida pelos impulsores rotativos para o interior do liquido, gerando
movimentos hidrodindmicos que promovem a mistura de liquidos (ou transferéncia
de matéria) com o aumento da dispersdo, bem como aumentam a transferéncia de
calor e aceleram a uniformizacio de temperatura. Os exemplos praticos mais
comuns de equipamentos encontrados nas indistrias em geral sdo os tanques de
mistura, os aeradores mecanicos, reatores, entre outros. Entretanto, os misturadores
agitados mecanicamente tém muitas limitag¢des, como o alto consumo de energia por
unidade de volume do liquido. Apesar disso, em todos estes casos, “o movimento do
fluido reduz a espessura do “filme” resistente & passagem de massa através da
superficie livre, ou diferentemente, ele aumenta o gradiente de concentragdo
imediatamente adjacente & particula ou superficie das fases dos componentes que
estdo sendo transferidos no fluido” (UHL, et al. 1966, 1967, 1986).



A agitagio pode ser definida como uma operagdo que produz movimentos
erraticos de forma mais ou menos homogénea no interior de fluidos (ou de solidos
que tenham comportamento similar aos fluidos). De acordo com REY (1970), a
operagio basica de agitagio e mistura € uma das mais simples para se fazer uma
analise cientifica, todavia ndo existe uma férmula ou equagdo geral para
predeterminar a velocidade com que a mistura se processa nos diferentes tipos de
agitadores sob determinadas condi¢Bes. Assim, face ao empirismo necessario para
quantificar esta operagdo basica e a grande variedade de substdncias que podem ser
misturadas, o numero de agitadores ¢ enorme, de modo que ndo existe uma
classificacdo geral dos mesmos, baseada em agitadores padrio. Cada indistria tem
desenvolvido seus proprios agitadores, 0 que ocasiona um obstaculo técnico para
uma coordenagdo adequada.

Por outro lado, devido as formas complexas dos tanques de mistura e dos
escoamentos levarem a equacOes diferenciais que s@o dificeis de resolver, a
abordagem empregando grupos adimensionais é mais frequentemente adotada para
avaliar o desempenho dos equipamentos de mistura (UHL, er al. 1966).

Entretanto, no sentido de comparar as informacgdes geradas por diferentes
agitadores, ¢ muito importante que se entenda a hidrodindmica desses tanques de
mistura, buscando compreender melhor as carateristicas turbulentas neles geradas, o
campo de velocidades, o campo de tensoes, de temperatura ou concentragdes € outras
caracteristicas, de forma que, no processo de comparago, possa-se também explicar
o desempenho dos equipamentos. O escoamento gerado no interior do tanque de
mistura evidentemente depende significativamente de suas caracteristicas
geométricas e do impulsor, para fins de aplicagdes da engenharia hidraulica e
saneamento.

Desta forma existe um interesse particular em descrever escoamentos
turbulentos multidimensionais em tanques de mistura. O objetivo € tornar possivel
uma melhor analise de fendmenos fisicos relevantes, tais como a aeragio atmosférica
induzida por impulsores mecénicos, cujo fendmeno basico € a transferéncia de gases
através da interface gas-liquido (ver figura 1.1).
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Figura 1.1a: Vista geral de uma estagio de tratamento de aguas residuarias
industriais. Fonte: Champiom Papel Celulose — Mogi-Guagu/SP.

Figura 1.1b: Visio detalhada dos aeradores mecanicos na referida estagdo de
tratamento de 4guas residuarias industriais. Fonte: Champiom Papel Celulose — Mogi-
Guagu/SP.



O estudo da transferéncia de gases em interfaces ar-agua (caso particular de
interfaces gas-liquido), tanto em escoamentos naturais (rios, corregos, lagos, etc)
como nos artificiais (tanques, canais, etc) ndo € recente. Segundo CUNHA (1993)
desde as primeiras décadas deste século os pesquisadores tém procurado formas de
quantificar convenientemente o fendmeno, que apesar dos esforgos tem se mostrado
arredio quanto as quantificacdes definitivas, uma vez que as dificuldades estdo
associadas ao fato dos sistemas estudados estarem sujeitos a agitagdo turbulenta.
Neste tipo de estudo os pesquisadores concentram-se principalmente na “previsao”
do coeficiente de transferéncia, representado por K, para o qual ndo se possui ainda
um equacionamento geral definitivo, quando se consideram pardmetros de
escoamento facilmente mensuraveis e pardmetros fisico-quimicos comumente

utilizados para quantificar os processos de transferéncia na interfacer ar-agua.

De acordo com BARBOSA (1997), RATHBUN et al (1978) e outros, 0S
coeficientes de reaeragio usados em modelos de previsdo s3o geralmente estimados a
partir de equagdes de natureza teorica, empirica ou semi-empirica. Por um lado os
modelos tedricos se apresentam inadequados por conterem parimetros nao
facilmente relacionados com o escoamento ou caracteristicas hidraulicas desse
escoamento. Por outro lado, tornam-se capazes de preverem satisfatoriamente K oot
somente quando os referidos pardmetros sdo semelhantes aqueles em que as
equagdes se basearam, tais como velocidade, profundidade, declividade média,
principalmente no que se refere aos escoamentos naturais.

Levando-se em consideracdo a grande quantidade de trabalhos sobre o
assunto e a disponibilidade enorme de dados de coeficientes de transferéncia de
gases em diversos tipos de escoamentos, inclusive em equipamentos como OS
tanques de reaeragdo, verificou-se a viabilidade e oporfunidade de efetuar uma
abordagem numérica para o assunto. Optou-se efetuar uma analise numérica bi-
dimensional do escoamento, elaborada de forma a permitir verificar a
operacionalidade dos aeradores mecénicos e fazer estudos sobre os processos de
transferéncia de massa através da interface ar-adgua, via simulagdo do escoamento
turbulento. Outras aproximagdes numéricas, encontradas na literatura, tém produzido
resultados satisfatorios em situagdes de escoamentos naturais onde os pardmetros
desconhecidos sdo calibrados 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 transferéncia de gases na interface ar-agua em tanques de mistura ou aeradores
mecanicos, foi desenvolvido neste trabalho um algoritmo para implementaggo de um
algoritmo computacional, denominado TANK.FOR, o qual utiliza um método iterativo
(baseado nos procedimentos da familia SIMPLE de PATANKAR & SPALDING (1972) — a
fim de obter os campos de velocidade, press3o e, por consequéncia o campo de

concentragdo do gas no sistema.

Um dos equipamentos de referéncia utilizado neste estudo, que corresponde a
um dos sistemas fisicos simulados, é formado por um conjunto de dois tanques de
mistura idénticos (aeradores mecanicos induzidos por hélices do tipo turbina dotados
de seis pas planas inclinadas 45°), como indicado na figura 1.2. Os dados de
transferéncia de gases na interface ar-agua obtidos em experimentos neste
equipamento e em similares, foram utilizados para verificar o acerto do metodo
numérico. Os dados experimentais relativos ao escoamento (campos de velocidade e
press3o) foram obtidos de estudos em tanques cujos resultados sdo encontrados na
literatura.

i
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Figura 1.2: Desenho esquemitico dos principais componentes dos tanques de
mistura, na sequéncia: os inibidores de vortices (baffles), a turbina e um corte do

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



1.2. A RELEVANCIA DA MECANICA 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
simulacio numérica de processos de mistura. As técnicas permitem calcular campos
de concentragiio ¢ de temperatura em reatores, com um grau de precisdo satisfatorio
para as areas de engenharia. Segundo SMITH (1990), uma das prioridades nas
operagbes industriais provavelmente é o desenvolvimento de solucionadores
(algoritmos computacionais) robustos para escoamentos tri-dimensionais de campos
de escoamentos turbulentos em tanques de agitagdo, visando o detalhamento interno
dos escoamentos. Entretanto, esse problema genérico ¢ ainda dificil de tratar e requer
extensas pesquisas para resolver as questdes intermediarias que o0 compde. Areas de
processos industriais afins, isto & tratamento de dgua, biotecnologia e engenharia
ambiental, sio confrontadas com dificuldades similares, havendo por vezes pouco
entendimento do processo fisico envolvido. A colaborag@o interdisciplinar €, neste
caso, muito benéfica e a dindmica dos fluidos computacional torna-se Gtil para

entender caracteristicas importantes de um sistema e prever seu comportamento.
1.2.1. A UTILIZACAO DO COMPUTADOR COMO FERRAMENTA DE ANALISE

BRAGA (1992) classifica duas condi¢des em que a previsdo numérica para
solucdes de dindmica dos fluidos (ou mecanica dos fluidos) tem sido utilizada:

i) indicagdes importantes sobre o comportamento real dos fluidos em
situacdes nas quais as dificuldades experimentais s3o grandes — como na interface
gas-liquido;

ii) estudar e testar novos modelos ou leis fisicas, na medida que os resultados
numéricos podem ser facil e velozmente obtidos e comparados com resultados
experimentais disponiveis.

Os artigos e referéncias bibliograficas considerados de interesse para esta
pesquisa enfatizam as investigagGes numéricas e experimentais de escoamentos
turbulentos associados aos fendmenos de transporte. A busca das referéncias
concentra-se em tanques cilindricos. Destacam-se aqui os temas relacionados com 0
transporte de grandezas escalares (um aspecto inédito explorado neste trabalho foi a



utilizagdo das ferramentas numéricas na previsio da transferéncia de gases através da
interface gas-liquido, ou seja, na superficie livre).

A quantificagio da transferéncia dos gases envolveu pardmetros fisico-
quimicos, como a difusividade molecular do gas, solubilidade do gas (lei de Henry),
viscosidade, temperatura do sistema; além de envolver pardmetros hidraulicos, como

velocidade média, altura da coluna de 4agua e propriedades geométricas do
escoamento.

A grande quantidade de pardmetros e as dificuldades inerentes & solugéo de
sistemas de equacdes ndo-lineares impedem, por enquanto, um tratamento tedrico
completo do problema. Assim, este estudo se coloca em paralelo com o uso dos
métodos computacionais que emergiram, com bastante énfase, principaimente nas
trés ultimas décadas deste século (PERIC', 1985, PERIC' ¢ SCHEUERER, 1988, ¢ RODI,
1984). Desta forma, o computador surge como ferramenta util para uma investigagdo
detalhada e especifica do problema de transferéncia interfacial gas-liquido.

Entretanto, segundo RANADE (1997b), a investigagdo numérica € os métodos
de escolha para a modelagem dos escoamentos tém sido ordinariamente
experimentais e semi-tedricos, tais como os estudos com tragadores. E a despeito de
sua popularidade, esses métodos também apresentam uma limitagdo 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. LOCALIZACAO DO PRESENTE ESTUDO COM RELAGAO A ESTUDOS SIMILARES
SOBRE TANQUES DE MISTURA

Os estudos de RANADE et al. (1989ab e 1992) € SMITH et al. (1997), foram
considerados relevantes ¢ como ponto de partida importante no contexto desse
trabalho foram bastante referenciados, pois relacionam os resultados que dizem
respeito a experimentagio (geragdo de dados hidrodindmicos, medidas de
intensidades turbulentas, efeitos geométricos, etc) e simulagdes numéricas,
envolvendo a utilizacio do modelo de turbuléncia &-& e de condigdes de contorno no
interior do tanque.

Segundo os referidos autores a aplicagdo dos conhecimentos relacionados a
turbuléncia para entender o escoamento em tanques de agitagdo estd em seu primeiro



estagio de desenvolvimento. Os autores comentam que algumas propostas gerais de
codigos (algoritmos) de computagdo estdo disponiveis (por exemplo, FLUENT,
PHOENIX, FIAT, etc) para resolver escoamentos turbulentos em duas dimensdes (2D) e
trés dimensdes (3D), os quais podem ser adaptados para resolver escoamentos em
tanques agitados. Entretanto, esses algoritmos sdo complexos e néo sio facilmente
acessiveis para uso geral. Além disso, o tratamento da superficie livre nio € tema
facilmente encontrado na literatura. Em RANADE er al.. 1989* foi descrito os detalhes
experimentais sobre o escoamento gerado pela turbina de pas planas inclinadas (P7D-
Pitched "Blad Turbines" Downflow).

Na segunda parte do trabalho de RANADE er al (198%b) descreve-se 0
desenvolvimento de um algoritmo computacional, FIAT (Flow In Agitated Tanks),
especialmente feito para adequar necessidades de escoamentos em tanques agitados
(de geometria cilindrica), no qual se utilizou o modelo de turbuléncia &-&. Embora
ndo sejam fornecidos detalhes da modelagdo numérica a presente tese utiliza-se das
indicacgdes e direcionamentos ali sugeridos.

A simulagio numérica foi feita neste tese usando os modelos mais simples de
duas equagdes, ou seja, 0 modelo k-¢ padrdo. O maior inconveniente da modelagem
de RANADE et al. (1989b) ou SMITH et al. (1997) € justamente a superficie livre,
considerada como um contorno solido. Conseqiientemente, existe a condi¢do de ndo
deslizamento na mesma, a qual pode influenciar drasticamente a determinago da
velocidade resultante na superficie, que é um dos principais componentes para
calcular o coeficiente de transferéncia de massa na interface ar-agua. E, verificou-se

que o processo de modelagem na interface ar-agua necessita de maiores estudos.
1.4. A TURBULENCIA COMO TEMA DO TRABALHO

A turbuléncia persiste como um dos maiores problemas tedricos e
computacionais da dinimica dos fluidos. Se fosse possivel resolver equagdes de
dinimica dos fluidos 3D, dependente do tempo, para massa, momento € energia em
uma faixa suficientemente ampla de tempo e espago, a turbuléncia apareceria
naturalmente na solugiio. Como a faixa de escalas importantes é continua e extensa
(tamanho e frequéncia dos turbilhdes), ndo existe modo claro de separa-las. As
abordagens para modelagio de escoamentos turbulentos sdo geralmente inadequadas
se elas s3o limitadas para uma pequena faixa de escalas ou se elas assumem que as
escalas grandes e pequenas estio amplamente separadas.



As teorias estatisticas para a turbuléncia dividem a solugdo em escoamento
médio-temporal e em componente que flutua no tempo. Os modelos de turbuléncia
resultantes da abordagem estatistica envolvem conjuntos de equagbes de
conservacéo com termos extras que representam as flutuaces no sistema. Assim,
modelos relacionando estes termos extras para conhecer as novas quantidades devem
ser postulados para fechar o conjunto de equagdes. Como esses modelos envolvem
propostas empiricas, verifica-se que ainda ha muito a ser feito no estudo da
turbuléncia.

1.5. CONTEUDO DA TESE

Nesta tese foi feito um estudo via elaboragdo de um algoritmo que engloba
rotinas para quantificar a transferéncia de massa através da interface ar-agua. Desta
forma uma das etapas deste trabalho foi a elaboragio de um algoritmo computacional
para a simulagio numérica do escoamento médio nos tanques. Ao algontmo
elaborado denominou-se TANK.FOR. Em todos os escoamentos simulados utilizou-se
coordenadas cilindricas e o modelo de turbuléncia k-& padrao. O meétodo de
discretizagdo utilizado foi o de volumes finitos com arranjo da malha deslocada. A
fungio de interpolagdo utilizada foi do tipo exponencial (poténcia) e o ja referido
algoritmo iterativo da familia SIMPLE (SIMPLER) para implementa¢do dos ciclos
iterativos e acoplamento pressio-velocidade. Desta forma, obtiveram-se os campos
de velocidade nas duas direcdes, U (radial), e Wy(axial), o campo de pressio, bem
como os campos de energia cinética turbulenta, taxa de dissipago de energia cinética
turbulenta e, finalmente, a distribuicdo de viscosidade efetiva no tanque e os
respectivos campos de concentracdo: tanto para processos de absor¢do de oxigénio

quanto para os processos de dessor¢io gasosa de compostos orginicos volateis
(COVs).

Uma vez alcangada a convergéncia e conseqiiente solu¢io do escoamento foi
simulado o transporte do escalar com o acoplamento da equacZo uni-dimensional de
transferéncia de massa e foram feitas as convenientes comparagdes com dados de
experimentos da literatura para determinacio de K, calculados numericamente
(curvas de concentragZo versus tempo dentro de cada molécula computacional).



II - OBJETIVOS

O presente trabalho teve como objetivo principal estudar escoamentos
descendentes gerados por turbinas de pas planas inclinadas 45° (PTD), em tanques
cilindricos dotados de chicanas (baffles). Buscou-se quantificar a influéncia das
caracteristicas hidrodindmicas do escoamento gerado nos processos de absor¢do e
dessorgio de gases que ocorrem na superficie do liquido. No estudo das
caracteristicas hidrodinimicas foram consideradas as peculiaridades do campo de
velocidade em partes criticas do tanque, ou seja, nas vizinhangas do impulsor
(hélices ou turbinas), proximas as paredes laterais, eixo de simetria, fundo e
superficie liquida.

O trabalho buscou quantificar os processos de troca na interface ar-agua para
comparar os resultados com um modelo unidimensional de transferéncia para os

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

- Gerar um algoritmo computacional (FORTRAN-90) para escoamentos
turbulentos em tanques de mistura de geometria cilindrica usando o modelo -
£ para a quantificagdo das grandezas relevantes.

- Inserir no algoritmo computacional uma rotina para a quantificac@o
de campo escalar (massa para o caso turbulento).

- Modelar o contorno correspondente a interface ar-agua, incluindo
informacdes fisicas encontradas na literatura e reproduzir, a partir dos
calculos, resultados de oxigenacdo e dessor¢do de gases ja existentes.



I1I - REVISAO BIBLIOGRAFICA
PREAMBULO

Este capitulo foi subdividido em quatro temas relevantes, os quais serdo
relacionados entre si ao longo do texto. A primeira parte trata dos fundamentos de
transferéncia de massa, ou seja, dos principais pardmetros fisico-quimicos e
hidrodindmicos relacionados com a transferéncia de massa gés-liquido, das equacdes
de transporte, dos modelos classicos, da técnica de tragadores gasosos e suas
aplicacdes em escoamentos artificiais (tanques, aeradores, canais, reatores, etc.) €
naturais (rios, correntes, lagos, mares, reservatorios, etc). A segunda parte trata da
turbuléncia e seus principais modelos, mais precisamente o modelo de duas equagdes
K - &, para resolver o problema de fechamento das chamadas tensdes de Reynolds,
que surgem do equacionamento turbulento. A terceira parte trata dos tanques de
agitacio e dos estudos relacionados com a hidrodindmica e geometria do sistema
turbulento, finalizando com uma breve alusdo sobre os aeradores mecanicos € suas
aplicacdes praticas. A quarta parte trata da geometria e dos métodos numéricos em
escoamentos turbulentos em tanques de mistura, do Método de Volumes Finitos
(MVF), das equagdes, da discretizagdo das equagdes de transporte em coordenadas
cilindricas. Trata também da questdo de acoplamento pressio-velocidade, condi¢Ges
de contorno e termos fonte, dos métodos e algoritmos da familia SIMPLE, finalizando
com algumas consideragdes da modelagem numérica de transferéncia de massa na
interface ar-agua e acoplamento das equagdes da hidrodindmica as de um escalar
(massa).

Os dados experimentais usados no presente trabalho foram obtidos de estudos
experimentais encontrados na literatura da area, como CUNHA (1993), HSIEH (1993),
MOMESSO (1996), BARBOSA (1989) € RAINWATER ¢ HOLLEY (1983), € tedricos como 0s
de SCHULZ et al. (1991, 1992 ¢ 1993). Um dos equipamentos modelados no presente
estudo foi construido por CUNHA (1993) e também utilizado por MOMESSO (1996), os
quais executaram experimentos de transferéncia gasosa. Os detalhes do equipamento
foram apresentados na introdugio (figura 1.2).

Como ja foi mencionado, as caracteristicas dos fenémenos envolvidos nos
tanques de agitagio mostram-se complexas. Desta forma, os projetos deste tipo de
equipamento tém sido baseados em dados experimentais e correlagbes empiricas
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globais, obtidas em equipamentos semelhantes e em condi¢gdes de operacdo proximas
daquela de projeto (ZERBINI, 1992, SMITH, 1990, e RILLEY, 1988). Os referidos autores
salientam ainda os problemas classicos de mudanca de escala entre uma planta piloto e
uma unidade industrial, que poderiévar a resultados ndo satisfatorios, pois as regras de
mudanca de escala normalmente utilizadas n3o sio exatas devido a inter-relagdo e ndao
linearidade dos fenémenos relevantes.

Por outro lado a analise numérica bi-dimensional do escoamento em tanques
foi aqui conduzida no sentido de efetuar um estudo detalhado da hidrodindmica
desses sistemas, com o intuito de melhor quantificar os processos de troca na
superficie do liquido. Alguns exemplos de analises bi-dimensionais podem ser vistos
em GOSMAN et al. (1969), DOORMAAL e RAITHBY (1984), GOSMAN ef al. (1985),
BOTELHO e MOREIRA (1991), ZHU (1991), ZERBINI (1992). Espera-se que informagdes
sobre 0 escoamento, obtidas a partir do estudo numérico possam ser uteis na
elaboragdo de melhores equipamentos, ou como no presente caso, no entendimento
mais detalhado dos fendmenos interfaciais em tanques de mistura. Uma interessante
discuss3o sobre os mecanismos de transferéncia interfacial em superficies moveis e

“imovels” em regime ndo-permanente foi apresentada por HANRATY (1991).

A modelagem hidrodindmica neste trabalho foi realizada em regime
estacionario ¢ em coordenadas cilindricas, porém o processo de transferéncia de
massa na interface ar-agua € considerado essencialmente ndo-permanente
(concentragdo variando no tempo). Por outro lado, um dos mais dificeis aspectos
relacionados com a modelagem de turbuléncia é o estabelecimento de condigGes de
contorno para algumas variaveis como a taxa de dissipagio de energia cinética
turbulenta, €, na superficie livre. Esse fato faz com que condigdes de contorno
sugeridas por varios autores como, por exemplo, LAUNDER e SPALDING (1972), RODI
(1980), LAU e KRISHNAPPAN, NAOT e RODI (1983), sejam zinda muito empiricas. Esta
dificuldade persiste mesmo em situagdes de escoamento uniforme em canais abertos
(EIGER, 1997).

Associado a estes fatores inerentes ao aspecto de programacdo, esta também
aqueles relacionados & propria questio da mecadnica dos fluidos, a qual ¢
especialmente rica em ndo-linearidades. E também rica em misturas de equagdes
diferenciais hiperboélicas e elipticas, em singularidades matematicas de varias ordens e
em problemas com condi¢des de contorno desconhecidas. Desta forma, a simulagio

numérica da dinimica dos fluidos estd entdo mais proxima da experimentagdo do que
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da dinimica dos fluidos teérica propriamente dita. O desempenho de cada calculo em
um computador lembra a performance de um experimento fisico, em que o analista
“provoca” as equagdes e espera para ver O que acontece, somente¢ COmo um
experimentador fisico o faz (ROACHE, 1982).

Mas para o melhor entendimento dos varios aspectos que serdo abordados,
doravante, foi preciso compartimentalizar os principais pontos a serem estudados,
COMmO a seguir.

3. FUNDAMENTOS DA TRANSFERENCIA DE MASSA NA INTERFACE AR-AGUA
3.1 UMA VISAO DA ABRANGENCIA DO TEMA

O entendimento do mecanismo de transferéncia de massa através da interface
gas-liquido ¢ de grande importincia em processos industriais ¢ 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 0
processo da transferéncia, esta intimamente relacionado com a taxa de transferéncia

interfacial da substincia em questdo e com a eficiéncia do equipamento.

Dentre os processos ambientais que envolvem transferéncia interfacial de
massa podem ser destacados os de transferéncia de gases através da interface ar-agua
de corpos naturais de agua (rios, lagos, estuarios, oceanos, etc), os quais sdo criticos
nos ciclos bio-geoquimicos naturais de materiais, como o transporte e transformagio
de poluentes no ambiente, no consumo de oxigénio nesses corpos de agua naturais.
Uma gama de trabalhos demonstram isso, como STREETER et al. (1925), STRETER et al.
(1936), TSIVOGLOU et al. (1968), TACKSTON e KRENKEL (1969a), LISS e SLATER (1974),
YOTSUKURA et al. (1983), RATHBUN e TAY (1984), HOLLEY et al. (1984), PARKER e GAY
(1987), McCUTCHEON et al. (1989), KILPATRIK et al. (1989), HOLLEY ef al. (1991), JIRKA
(1991), ROLDAO (1991), LUNG (1993), CIRPKA er al. (1993), BARBOSA et al. (1995),
SIQUEIRA (1996) e outros. Neste contexto, dois fendmenos foram sempre ressaltados:
a reaeracdo (absor¢io do oxigénio pela atmosfera) e a dessor¢do de gases ou
compostos organicos volateis ou semi-volateis (respectivamente, COVs ou COSVs,

conforme terminologia usual) presentes em corpos liquidos, especificamente a 4gua.



14

Nos processos ou sistemas artificiais a transferéncia de gases pode ocorrer nas
estacdes de tratamento de dgua como indicados por HANEY (1954), DOBBINS (1956),
KOZINSKY et al. (1966), KALINSKY (1968), ALEM S2 (1981), LJUBISAVLIEVICK (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 ¢ HOLLEY
(1983), ROBERTS ¢ DANDLIKER (1983), ROBERTS (1984), BARBOSA (1989), ARRUA et al.
(1990), BARBOSA et al. (1990), JIRKA e CHU (1993); bioreatores: FREIRE (1985), BOYSAN
et al. (1988), SAEKI et al. (1992), represas e lagos: KOJIMA (1988), absorvedores ou
fermentados: MEER er al. (1992), TRAGARDTH (1988); estruturas hidraulicas: TASK
COMMITE ON GAS TRANSFER (1991), McDONALD e GULLIVER (1991), etc. RASHID et al.
(1991). Essas referéncias dio uma forte énfase sobre a necessidade de estudar o
mecanismo de transferéncia, o qual necessita ser bem entendido para posterior
aplicacio nos projetos de equipamentos.

Ambos os processos, absor¢do e dessorcdo, sdo governados por agentes
fisico-quimicos (propriedades das substancias envolvidas) e fisicos como pressdo,
temperatura e tipo de escoamento (notadamente a turbuléncia). A reaeragdo tem sido
estudada amplamente em corpos de dgua e sua importancia esta relacionada com as
necessidades modernas de tratamento de aguas de abastecimento, residudrias e
estudos de qualidade da agua (SIQUEIRA, 1996; McCUTCHEON et al., 1989 ¢ LUNG 1993).

O processo de dessorgdo de gases e volatilizacdo de substédncias organicas
toxicas, que podem estar presentes, principalmente em corpos de agua residuarias, em
Gltima anilise também pode ser considerado como um fendmeno 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). Vé-se, portanto, que o tema € objeto de
estudos em numero, os quais indicam a necessidade de esforgo no entendimento dos
mecanismos basicos de transferéncia.

Para ilustrar a importincia deste tipo de estudo dentro da nova realidade,
podemos citar o caso de uma estagdo de tratamento de agua convencional (ETAc) que,
por ser convencional, nio € capaz de tratar substdncias orginicas tdxicas (como
benzeno, PCBs, etc) caso elas estejam presentes na agua. Alguns destes compostos
geralmente sdo altamente toxicos (teratogénicos, carcinogénicos ou mutagénicos) ja
em niveis muito baixos. Verificando algumas normas, evidencia-se a necessidade de se
estudar os processos de dessor¢do e como tais substdncias podem ser eliminadas da
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agua (ver Classificacio das Aguas - CONAMA: Resolucdo n® 20, de 18 de junho de
1986; e a Portaria n® 36/GM, 19 de janeiro de 1990, de Normas e Padrio de
Potabilidade de Aguas destinadas ao Consumo Humano, € outras).

Neste contexto, segundo LUZ (1996), sdo lancadas 200 mil toneladas de
agrotoxicos por ano em terras brasileiras, os quais podem ser carreados pelas aguas
superficiais para os corpos de agua de corregos, rios e lengois freaticos proximos das
areas contaminadas. O problema de descontaminagdo dessas aguas € s€rio e as
perspectivas de despejos sdo ainda preocupantes. O referido autor afirma que so em
1995 foram gastos 1,5 bilhdes de dolares com tais produtos, cujas vendas
aumentaram 50% em cinco anos. Além disso, ha perspectivas de que o novo acordo
do Mercosul de comercializagdo desses produtos que, por sua vez, contraria a Lei

Nacional de Agrotoxicos, favorega o uso indiscriminado desses compostos no pais.
3.2 SISTEMAS E PROCESSOS SIMULADOS

A literatura consultada permitiu concluir pela conveniéncia do estudo dos
fendmenos de reaeracio (absorcio de oxigénio) e dessor¢io de gases ou substéncias
volateis e semi-volateis (dessor¢io) conjuntamente, uma vez que ambos os fendmenos

ocorrem simultaneamente e s3o governados pelas mesmas condi¢des do escoamento.

Tal fato também conduziu ao estudo numérico desses fendmenos de troca via
simula¢o de tanques de mistura hidrodindmica, pois estes apresentam caracteristicas
construtivas e experimentais convenientes para determinar a discretizagdo espacial e
temporal. Em condigdes controladas de agitacdo e temperatura, os tanques podem
simular situagdes hidrodindmicas em que ambos os processos estejam ocorrendo, com
o intuito de obter pardmetros de troca especificos que possam ser utilizados nos
modelos de transferéncia de massa ou em modelos de qualidade de agua, como por
exemplo os estudos com tragadores em corpos de 4gua naturais ou artificiais. Assim,
o seu uso como ponto de partida para a simulagdo numérica é uma decorréncia
natural de suas vantagens.
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3.3 LEI DE FICK DA DIFUSAO MOLECULAR

BARBOSA (1997) descreve os passos tradicionais do estudo de difusdo de
agentes passivos. Primeiramente define-se um constituinte genérico, ou um soluto
denominado de tragador, qual ¢ o agente passivo propriamente dito, ou seja, a sua
presenca no corpo de agua ndo provoca alteragdes nas caracteristicas hidrodinémicas
do escoamento. A formulagio é consequéncia da aplicagdo do balango de massa sobre
uma porgio do fluido pelo qual o tragador € transportado. Usualmente a formulagdo
de difusio molecular serve como base para as analises subsequentes da difusdo
turbulenta, por analogia.

O modelo matematico usado para representar o processo de difusdo, ou seja,
o processo pelo qual a matéria é transportada de uma parte a outra por consequéncia
apenas de movimentos moleculares randémicos, foi desenvolvido por Fick, em 1855.
Segundo Fisher et al.' apud BARBOSA (1997). Fick formulou uma teoria que descreve o
processo por difusdo em analogia aos processos representados pelas leis de Fourier e
Ohm, j4 conhecidas, para a difusio de calor e eletricidade, respectivamente, na forma:

_ ow; aC
J=-pD,Z-=-D, 5 (3.12)
onde J = fluxo de massa por unidade de area (densidade de fluxo)
P = massa especifica do fluido
wi = fragdo massica,

Di ou D 45 = coeficiente de Difusao molecular ou difusividade molecular,
dwi/dy = gradiente de concentracdo na diregéo y em termos de fragdo massica,
dCi/dy = gradiente de concentracdo na dire¢do y em termos de massa.

A grandeza densidade de fluxo, J, é de naturcza vetorial e, para o caso
multidimensional, podemos representar a equagio da difusi na forma:

J =—pD, % =-DVC (3.1b)

! FISHER, H.B., IMBERGER, J. LIST, E.,JKOH, R.C.Y. ¢ BROOKS, N. H., (1979). Mixing in
Inland and Coastal Waters. N. York. Academic Press.
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onde VC = gradiente de concentracio nas trés dimensdes, com componentes i
Jy» J,, num sistema de coordenadas cartesianas, e V ¢ o operador gradiente. Daqui
em diante serdo considerados sindnimos os indices 7 e 4B, em D, indicando, a difusdo
do componente 4 no solvente B.

HELOU (1994) menciona a difusdo como um movimento molecular aleatério
que ocorre em todas as formas de matéria, sendo que nos solidos o processo é de
modo geral muito mais lento que nos liquidos e gases. HELOU (1994) descreve ainda
que a ciéncia atdmica tem demonstrado que o conceito de matéria em uma condigdo
estatica € relativo. Numa temperatura qualquer, acima do zero absoluto, as moléculas
individuais de uma substidncia movem-se incessantemente e de forma aleatora,
independentemente uma das outras. ColisGes frequentes ocorrem entre as particulas,
de modo que a trajetoria de uma unica particula € um zigzag. Entretanto as particulas
em difusdo possuem um fluxo, cujo sentido de propagacdo vai de locais de maior para
os de menor concentracio. As leis de difusdo (equagdes 3.la-b) mostram
precisamente a relagdo fluxo de uma substincia difundida e o gradiente de
concentragdo responsavel por este fluxo.

A quantificacio de D4z €, por vezes, considerada mais complexa do que as
descrigdes analogas para os coeficientes de transferéncia moleculares de quantidade
de movimento e energia que ocorrem em um componente. Uma vez que a
transferéncia de massa ocorre em misturas’, sua avaliagio deve envolver a analise do
efeito de cada componente (WELTY 1984, apud MOMESSO, 1996).>

Tem-se também a segunda lei de Fick, decorrente da aplica¢io do principio da
conservacio da massa, que pode ser escrita em fungdo de coordenadas cartesianas
(x,y,z) na forma:

oC 8°C 8%C 0°C
— =D.V?C =D + +
a2 L g2 fyt bzt

Py (3.2)

onde V¢ o operador laplaciano. Na equagdo 3.2 considerou-se haver isotropia para a
difusdo.

* A transferéncia de massa também ocorre em um meio com nico componente — “autodifusio”.
*WELTY, J. R. (1984) - Fundamentals of Momentum, Heat and Mass Transfer - 22 Ed. New York,
John Wiley e Sons, Inc. 803 p.
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3.4 DIFUSAO ADVECTIVA

Neste caso 0 meio e o constituinte passam a ter velocidade relativa ndo-nula e
admite-se que o agente passivo seja transportado ou advectado com a mesma
velocidade do meio que o contém. A advegdo ¢ tratada como um processo de
transporte distinto da difusdo, mas ambos tém efeitos aditivos. Portanto,
acrescentando-se os termos advectivos a equacgdo de Fick, tem-se:

oC oC oC oC oC o°C 8C o C
—+UVC=—+u—+v—+w—= + +
ot ot x & 5,4 & o o

) =DVC (3.3)

Esta é a equagio normalmente utilizada na simulagdo do transporte de
constituintes (agentes passivos) sujeitos a efeitos combinados de difusdo e advecg@o.
EIGER (1991), HELOU (1994) € BARBOSA (1997) apresentam solugdes analiticas
simplificadas, a despeito das limitagSes existentes para os campos de velocidade®.

* Em escoamentos com velocidade constante (que pode ser uma boa aproximagio em alguns casos) a

equacdo 3.3 € linear e, como consequéncia, tem solugio. Os contornos definem, entdo, a forma da
solucdo.
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3.5 O COEFICIENTE DE DIFUSAO MOLECULAR GAS-LiQUIDO (D 45)

O coeficiente de difusdo molecular, D4z, quantifica a “facilidade” com que
certo elemento ou composto se difunde através de outro elemento ou composto. No
presente trabalho interessam os coeficientes de difusdo de gases dissolvidos em 4gua.

O coeficiente de difusdo pode ser obtido experimentalmente através de uma
aplicacdo conveniente da lei de Fick, dependendo tanto da temperatura, 7, como da
pressdo, P, bem como da composi¢do das substéncias envolvidas (como a presenca
de sais dissolvidos na agua). KING et al. (1995), descrevem as duas expressdes mais
comumente usadas para estimar o coeficiente de difusio Duas, ou seja, aquela
proposta por Wilke-Chang (1955) apud PERRY (1985) € REID et al. (1977) e aquela
proposta por HAYDUK e LAUDIE (1974) apud KING er al. (1995), representadas pelas
equacdes 3.4 e 3.5, respectivamente:

_TAL07 (@M, ) T

D P (3.9
B A
13,26.107°
D, _=——"""_ (3.5)
Yt

® ¢ um “fator de dissociagdo” adimensional, igual a 2,6 para a agua, M5, é o
peso molecular do solvente B, T é a temperatura em Kelvin, 15 é a viscosidade
dinamica do solvente (centi-Poise), ¢ V4« € o volume molar de um mol do liquido
puro no ponto de bolha (cm’.mol?) do soluto, representado pelo indice 4. Dz é
calculado em cm?/s.

A principal diferenca entre as duas equagdes é a inclusio da temperatura
como pardmetro explicito na expressio de Wilke-Chang, enquanto que a
dependéncia da temperatura de Dus € expressa somente em termos de /3 na relagdo
de Hayduk e Laudie. Observa-se que em ambas as equagdes o tnico pardmetro fisico
que ndo € propriedade do solvente é o volume molar do soluto. Em solugGes aquosas
diluidas o erro médio da equagio 3.4 é da ordem de 10% e no maximo de 30% e em
solugBes ndo-aquosas diluidas é da ordem de 25 a 50% (PERRY, 1985). A expressdo de
Wilke-Chang € a mais utilizada na literatura.
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Na tabela 3.1 sio mostrados valores da difusividade molecular de alguns dos
gases cujos processos de transporte foram simulados neste trabalho, em funcdo de
algumas temperaturas fixas de interesse.

Tabela 3.1: Valores de difusividades moleculares estimados para os gases metano,
etileno, acetileno, propano € oxigénio’.

SUBSTANCIA Vc V4 TEMPERATURA Di

(cm’/g-mol) | (cm’/g-mol) (°C) (m?/s) x10°

15 1.504

METANO 99.00 35.18 20 1.733

CH4 25 1.980

30 2.246

15 1.384

ACETILENO 113.00 40.41 20 1.595

C2H2 25 1.822

30 2.066

15 1273

ETILENO 129.00 46.42 20 1.467

C2H4 25 1.676

30 1.901

15 0.958

PROPANO 203.00 74.66 20 1.103

C3H8 25 1.261

30 1.430

15 1.815

OXIGENIO 73.40 25.71 20 2.092

02 25 2.390

| 30 2710

O volume molar ¥ a ser utilizado nas equagdes .4 e 3.5 ¢ calculado a partir
do volume critico Ve (cm’.mol™), conforme a equaggo 3.6. abaixo:

5 Os dados das difusividades moleculares dos gases, D,sp, foram obtidos a partir de uma sub-rotina
denominada DAB, a qual faz do programa principal TANK.FOR, um dos objetivos principais deste
trabatho. Os valores de difusividade da tabela 3.1 foram utilizados para calcular os pardmetros
adimensionais de transporte obtidos nos experimentos de CUNHA (1993) ¢ MOMESSO (1996). O
mesmo foi feito para 21 compostos organicos estudados por HSIEH e al. (1993a) e 1 composto por
BARBOSA (1989).
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V,=0,285171%% (3.6)

Em REID et al. (1977), sdo tabelados os valores de varias propriedades fisico-
quimicas inclusive Ve, para que se possa estimar ¥ e em consequéncia Dus. E preciso
frisar, todavia, que a equagdo 3.6 nio é precisa para gases com baixos pontos de
ebuli¢do, tais como He, Hz, Ne, Ar, HCN e PHs.

As principais influéncias de Dus sobre os coeficientes de troca, denominados
por Ki, serdo discutidas mais adiante, nos modelos conceituais classicos e nos
modelos mais recentes existentes na literatura. Referéncias de interesse acerca do
tema s30: KING er al. (1995), MACKAY er al. (1991), HINES e MADDOX (1985), PERRY
(1985), LEDWEL (1984) e REID er al. (1977).

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

Segundo YAWS er al. (1991), a constante de Henry, He, € ideal para estimar a
concentragdo de um soluto proximo a interface liquido-vapor de uma solugio diluida,
permitindo o calculo imediato da concentracdo de hidrocarbonetos e outros
compostos orgénicos resultantes de langamentos acidentais em correntes de agua.
Em particular, nos estudos de impacto ambiental, a constante da lei de Henry (ou
simplesmente constante de Henry) € util na determinacio de cargas de substincias
quimicas na agua. Textos que apresentam algumas consideragdes sobre a constante
de Henry sio ADENEY e BECKER (1919), MIYAMOTO (1932a,b), McAULIFFE (1966),
MACKAY et al. (1984), WILCOCK (1984ab), RATHBUN e TAY (1981), RATHBUN e TAY
(1982), RATHBUN e TAY (1986), RATHBUN e TAY (1987), MACKAY (1991), SMITH et al.
(1980), KUO (1984), EISENREICH ef al. (1991) entre outros.

O estudo da constante de Henry, He, ¢ comumente usado para quantificar os
processos de absor¢@o e remog@o de substdncias quimicas da agua, principalmente
nas opera¢des unitarias. Tais operagles sdo empregadas para remover COVs que,
por exemplo, contaminam aguas subterrdneas. No estudo de YAWS er al. (1991), sdo
apresentados metodos simples para estimar a concentra¢do de 232 hidrocarbonetos e
130 substéncias organicas na interface ar-agua, através de He.

Acerca da presenga de COVs na agua, DI BERNARDO (1993), descreve
algumas implicagdes de constituintes orgénicos, oriundos de trés fontes principais:
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quebra de moléculas de substincias orgénicas naturais; atividades antropicas; reagdes
que ocorrem nas estagdes de tratamento de agua. De certa forma, as trés fontes
podem conduzir a interagGes diversas entre estas substdncias presentes na agua, a
exemplo das ETAs (Estacdes de Tratamento de Agua), formando trihalometanos e
outros compostos prejudiciais a saude publica. O referido autor conclui sua discussio
sobre a real possibilidade de presenca de COVs em corpos de agua geralmente em
locais proximos as comunidades rurais e as altamente industrializadas ou urbanizadas
(ver LUZ, 1996), as quais podem estar consumindo 4dgua com suas caracteristicas
fisicas, quimicas e biologicas com concentragdes superiores aquelas maximas
permitidas por lei (Resolu¢cdo CONAMA n° 20/1986, Portaria GM n° 36/1990, as quais
prevéem tratamentos especificos para a remocdo de substincias ou elementos
quimicos da agua). Assim, vé-se novamente a necessidade de efetuar estudos
basicos, relacionados com conceitos fundamentais em fisico-quimica, para aplicar
em solugdes propostas no nivel de engenharia.

A constante de Henry pode ser definida como nas equacgdes 3.7(a-c), e
aplicada para compostos orgdnicos que sdo liquidos em temperatura ambiente e
press@o atmosférica, da seguinte forma:

H .= xmlm Dicu (LiQUIDOS PARCIALMENTE SOLUVEIS NA AGUA) (3 .7a)

H 5= Vsl g (Liquos MIscivEIS NA AGUA) (3.7b)
1-

H, = —x::io (GASES PARCIALMENTE SOLUVEIS NA AGUA) (3.7¢)

¥, Xiagua € pi $30 0 coeficiente de atividade, a fragdo molar (em niveis muito baixos
na agua, xi <<1) do componente i na agua e a pressio de vapor saturado do
componente i, respectivamente. ¥~ € um coeficiente de atividade de diluigdo
“infinita” e Yr20 € a fragdo molar de agua na fase de vapor em condi¢es normais do
ambiente (CNTP).

A literatura apresenta muitos estudos especificos para  buscar
subsidios sobre o entendimento dos mecanismos de transferéncia de substancias
orginicas na agua. Em tanques de mistura (tanto em batelada como pistdo)
podemos citar MOMESSO (1996), CUNHA (1993), HSIEH et al. (1993), BARBOSA (1989),
RATHBUN e TAY (1987a), WILCOCK (1984a), MATTER-MULLER (1981); RATHBUN e TAY
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(1980), RAINWATER e HOLLEY (1983), ROBERTS ¢ DANDINKLER (1983), ROBERTS (1984),
DILLING (1977), ATLAS et al. (1982), HANNEY (1954), em correntes naturais:
YOTSUKURA et al. (1983), WILCOCK (1984b), RATHBUN e TAY (1987b), RATHBUN ¢ 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 LEINONEN (1975); em
estuarios LUNG (1993); em oceanos: LISS ¢ SLATER (1974); e em laboratorio:
McAULIFF (1966) € outros.

Trabalhos adicionais sobre a constante de Henry que podem ser indicados s&o
os de MACKAY e SHIU (1984), LINCOFF e GOSSET (1984). RATHBUN e TAY (1934),
IVERFELD e LINDQUIST (1984), O’CONNOR (1984), KUO (1984), MACKAY et al. (1991),
EISENREICH et al. (1991), PLATE et al. (1995) e RIDAL et al. (1995).

A figura 3.1 permite visualizar a ordem de grandeza de He € a sua variagdo
com a temperatura para algumas substéncias, cujas transferéncias entre ar e agua s@o

avaliadas neste trabalho.

CONSTANTE DA LEI DE HENRY He (atm)

5.00E+04
4 50E+04
4.00E+04
3.50E+04
3.00E+04
2.50E+04
2.00E+04
1.50E+04
1.00E+04
5.00E+03
0.00E+00

—m— Acetileno
——i— Etileno
+—=— Metano
—e— Oxigénio

He (Atm)

0 5 10 15 20 25 30 35
TG

Figura 3.1: Variagio da constante de Henry, He (atm), com a temperatura. Fonte de
dados: PERRY (1985).
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3.7 DIFUSAO TURBULENTA

Na maioria dos casos praticos, 0 escoamento com o qual tratamos €
turbulento. Como foi mencionado, o tratamento considerado para a difusdo

molecular serve de base para as analogias doravantes apresentadas.

Nos escoamentos turbulentos as caracteristicas hidrodindmicas apresentam
relevantes componentes randémicas, que lhes ddo um carater de desorganizagdo,
sendo importantes para o comportamento da concentragdo do tragador em um
escoamento turbulento (BARBOSA, 1997). HELOU (1994) comenta que a difusdo
turbulenta ¢, de alguma forma, bastante similar a difusdo molecular em fluidos
estaticos. A difusdo turbulenta ¢ um movimento aleatorio de pequenas porgdes de
fluidos, denominados de turbilhdes, assim como a difusdo molecular ¢ movimento
aleatorio de moléculas.

A descricio de uma variavel turbulenta em um dado ponto do espago €
geralmente feita a partir do modelo de Reynolds, pelo qual a mesma ¢ representada
pela superposi¢do de uma flutuagdo turbulenta ao seu valor médio temporal, na
forma (HINZE, 1959):

C=C+C’ (3.9)

onde C = valor instantaneo da concentragéo,

C = valor médio temporal da concentracio C,

C’

flutuacio turbulenta da concentracio C em torno de C .
Semelhantemente para um componente no campo de velocidade U, tem-se:
U=U+U" )

onde U = valorinstantdneo da velocidade,

U = valor médio temporal da velocidade U,

U’ = flutuacio turbulenta da velocidade U em torno de U .

Portanto, acrescentando-se os termos de flutuagio a equagdo 3.3, tem-se:
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+U+U") +(V+1)

_a(c;-c') + T+ W)

aC+C) ac+ey AC+C) _
& o &

P(C+C)  F(C+C)  F(C+C)
&2 a-yZ &2

(3.10)

Neste trabalho, faremos uso da varidvel genérica, ®@, para simbolizar a
variavel que esta sendo transportada. Assim, temos a equagdo genérica abaixo:

8010) 17, 2050)

+(V+ V‘)M+(W+W)M=
ax ax

& @+P)  F(D+P) L@+ D)
ax2 @)2 &2

(3.11)

Dividindo-se ambos os membros da equagio acima por At e integrando num
intervalo de tempo At, definido entre os extremos de integracio t e t* =t + At, e
finalmente levando-se ao limite quanto At tende para zero, temos:

é?%[ﬁ% @‘}i’ 61{ U(Ddt—k_[d) dtﬂ :(i) , pois J'fb’dt =

éI(U+U')§(d>+®')dr— IU ——dt +IU%dt+IU'§dt+IU'%d‘ -

= B%Iduﬁng@'dr +%?U‘dt +?U‘%dt

:U.a_?i.+_ U‘@dt U‘_ag U@
ox AT O ox ox
a2 2
ol O+ @' |dt = ik (3.12)
A1 < ox? ox®

As meédias dos termos de flutuacio (com apostrofo) no tempo sdo nulas.
Unindo as equagdes 3.11 e 3-12 resulta:
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oD -0 -ob - oD FD 0D D| (Y VD WD
— U —+V—+W—= i +

— + 3.13
a a y @ ey a2 | a & & |CP

Pode-se observar pela equagio acima que o termo genérico médio, @, é
transportado devido a velocidade média, difusdo molecular assim como também
sofre influéncia dos gradientes espaciais de valores médios de produtos de flutuagdes
turbulentas. Neste ultimo caso, as flutuagdes imprimem advecgio turbulenta ao
termo genérico, que no caso, pode ser um constituinte, de concentracio C, de
velocidade U, V ou W, energia cinética, £, ou taxa de dissipagdo de energia cinética,
€, Ou mesmo a pressdo P.

Supondo que as flutuagdes turbulentas tenham caréter difusivo, uma vez que
a advecgdo turbulenta possui média temporal nula, é conveniente postular-se que o
transporte advectivo turbulento seja descrito também por uma lei de difusdo analoga
a primeira lei de Fick, ou seja, o fluxo associado as flutuagSes turbulentas possa ser

porporcional ao gradiente da varidvel genérica ® . Podemos entdo escrever:

U!(Dl _“__er@, V'@I Z_Vt @7 W'Q':_Vtz@ (314)
ax o i
2,528 p2 52 0 (Dm,‘x)g_f}.. P 2] g o )%J(s.w)

Vix, Wiy, Wiz 880 coeficientes de difusio turbulentos. De acordo com o sentido fisico
de @, estes coeficientes assumem também sentidos fisicos diferentes.

Da mesma forma, a equagdo de transporte para uma variavel genérica, @,
sob estas hipoteses pode ser escrita, em coordenadas cilindricas (uma representagio
conveniente para este trabalho), omitindo-se por conveniéncia a barra de média da
variavel ®, como:

or

0 [To4 0B 0 6@}
g | B ED g g 3.16
ae( ; ae)ﬁs:[ °d o )00 =8

3, 10 10 d 1 & oD
2 ~2 (orU@)+ -2 L (o)=L, r2
am)+r6r(pr )+r89(pV®)+az(p @) r [“’"’frar}L
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onde I, . demota um coeficiente de troca turbulento incluindo a contribui¢io
molecular ¢ S, denota a taxa volumética de crescimento ou decaimento de @

devido as fontes internas e externas, as quais serdo definidas convenientemente em
capitulos subseqiientes de acordo com proposi¢des de RANADE et al. (1989b) € SMITH
(1997).

O coeficiente T, ; forma parte da ligagio entre o escoamento médio e a

equacdo de turbuléncia e também ¢ definido em termos de uma viscosidade efetiva

He . € 0 numero de Prandtl (Pr) ou Schmidt (Sc), 6o. A viscosidade efetiva é dada

por:
Hoor =PV, TH (3.17a)
onde
C K’
v, =—% (3.17b)
£

€ a viscosidade cinematica aparente da turbuléncia, a qual nio ¢ uma propriedade de
estado do fluido, mas depende do escoamento, tornando necessirio o
desenvolvimento de modelos para que se possa avalia-la e C,, = 0.09 (BOTELHO e
MOREIRA, 1991).

3.8 MODELOS CLASSICOS DE TRANSFERENCIA DE GASES NA INTERFACE AR-AGUA

Como foi dito anteriormente, na maioria dos casos de importéncia pratica a
interface ar-agua estd submetida a escoamento em regime turbulento e o transporte
através da interface gas-liquido pode ser influenciado tanto pelo lado do liquido
quanto pelo lado do gés. As resisténcias 4 troca de gases na interface dependem,
como sera visto adiante, da ordem de grandeza da constante de Henry, He. Para gases
pouco soliveis, como os estudados neste trabalho, o transporte através das interfaces
ar-agua ¢ influenciado mais pelo escoamento do liquido préximo & superficie do que
pelo comportamento da fase gasosa. Assim, a principal tarefa dos engenheiros da
area tem sido ligar a taxa de transferéncia 4 parimetros de escoamento do liquido.

As tentativas de modelar os processos interfaciais fizeram surgir diversos
modelos de transferéncia de massa na interface gas-liquido, com vérios niveis de
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complexidade. A maioria desses modelos possui simplificagbes que derivam de
hipoteses adotadas para o mecanismo de transporte (em forma de constantes ou
fungdes) de origem empirica ou semi-empirica. Isto decorre do fato de os detalhes
fisicos da estrutura turbulenta proxima i superficie nio serem suficientemente
conhecidos.

De acordo com SCHULZ (1992) quando estudamos os processos interfaciais a
partir dos modelos conceituais existentes, deparamos com algumas dificuldades de
descricdo da interface, decorrentes de nossas limitagdes para visualiza-la e das
conseqiientes simplificacdes que impomos ao modelo criado. Desta forma, sempre
que utilizamos uma expressdo matematica para exprimir o comportamento da
variavel considerada relevante, estamos apenas reproduzindo a tendéncia gerada pelo
modelo. Embora este fato ocorra em todas as areas da ciéncia, por vezes o mesmo
n3o € reconhecido, produzindo expectativas falsas acerca do comportamento real do
sistema fisico.

Em processos de transferéncia na interface gas-liquido, trés pontos de vista
bésicos para a descricdo dos processos junto & superficie podem ser extraidos da
literatura da 4rea, que sio: a) Teoria dos Dois Filmes (LEWIS e WHITMAN, 1924), b)
Teoria de Penetragdo - Renovagdio Superficial (HIGBIE, 1935 e DANKWERTS, 1951) € ¢)

Teoria de Altas Agitagdes (KISHINEVSKY, 1955 e KISHINEVSKY e SEREBRIANSKY,
1955).

De acordo com SCHULZ et al. (1992) conceitualmente estas trés teorias sio
distintas. Elas conduzem a equagBes cujos resultados matematicos podem ser
eventualmente comparados, sendo sugeridas relagdes entre as diferentes variveis
definidas em cada modelo. Contudo, a validade desses modelos deve ser ainda
verificada experimentalmente.

Muitos modelos que visam compatibilizar as trés teorias basicas mencionadas
tém 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 preferéncia mais ou menos
generalizada pela descricio dos fendmenos interfaciais através das teorias de
penetragdo-renovacdo superficial (mostrado mais adiante). Associado a este fato, ha
ainda o problema de as teorias envolverem variaveis n3o facilmente mensuraveis.
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3.9 DESENVOLVIMENTO DO FUNDAMENTO TEORICO DOS MODELOS DE
TRANSFERENCIA NA INTERFACE AR-AGUA

O fluxo liquido de qualquer substdncia através da interface, ilustrado na
figura 3.2, ¢ descrito pela lei de Fick, repetida aqui por conveniéncia,
oc

J:_Diﬁ e

(3.18)
onde J ¢ o fluxo Jiquido da substincia por unidade de area, Di € o coeficiente de
difusdo molecular da substincia na igua ou no ar, C € a concentragdo, € y € a
distancia da interface. O fluxo liquido na interface ar-agua torna-se nulo (equilibrio)
quando a razio de concentragdo no ar € na agua ¢ igual a constante adimensional da
lei de Henry, He,

H =—s (3.19)

Ca € a concentragio no ar € Cw € a concentragdo na agua. Se a concentragdo no ar
for expressa como pressdo parcial, He tera como unidades (pressdo/concentracdo). He
¢ fungdo das propriedades do soluto, da temperatura, salinidade, etc, € € um
pardmetro bem conhecido para os gases mais comuns como oxigénio, nitrogénio €
diéxido de carbono. Porém seu comportamento ainda ndo € bem conhecido para
substincias mais complexas.

Em muitas aplicagGes, é opinido aceita que a regido onde ocorre a
transferéncia de massa por processo puramente difusivo € bastante pequena,
especialmente quando o escoamento do fluido € turbulento (JIRKA. 1991). E
conveniente expressar o fluxo liquido de um gas como o produto de um coeficiente
de transferéncia do corpo liquido, X, e a diferenca de concentragido deste gas entre a
fase liquida (4gua) e a atmosfera, como:

J:Ki[c” —Cw) (3.20)
He



30

(Fluxo)
I C,/H (concentragdo gds no ar)
[
I~
I Transporte Turbulento
v : da Transporte Molecular INTERFACE
— l / ow Transporte Molecular
I Transporte Turbulento

| S“ (S‘?ncenlragﬁo do gas na dgua)

Figura 3.2: Gradiente de concentragio na interface ar-agua como assumida pela

teoria de dois filmes.

O inverso do coeficiente de transferéncia do corpo de 4dgua pode ser
conceitualizado como uma resisténcia a transferéncia de massa, formada de
resisténcias em série das fases liquida e gasosa (LEWIS e WHITMAN, 1924). A equag&o
abaixo mostra que a resisténcia global & transferéncia na interface ¢ a soma das
resisténcias das fases envolvidas, respectivamente liquida e gasosa:

(3.21)

K é o coeficiente de filme liquido ¢ Kz € o coeficiente de filme gasoso. Para
substancias quimicas poucos soluveis, He.Kz >> Kz € Ki = K1. Entretanto, existe um
grande numero de compostos, tais como os pesticidas e herbicidas mencionados
anteriormente, que a maior resisténcia ao transporte estd no filme gasoso, onde
He.Ks << Ki. Existem também alguns compostos tais como amdnia, benzeno,
bifenil, aldrin, naftaleno, DDT, e cloroférmio que sdo controlados por ambas as fases
e requerem o uso da equacdio 3.21 completa para determinar a transferéncia de massa
no corpo de agua.

Seguindo uma cronologia mencionada por GULLIVER (1991), a primeira teoria
para transferéncia de massa na interface liquido-solido em escoamentos turbulentos
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foi proposta por NERST (1904)°, apud GULLIVER (1991). Entretanto a primeira teoria
mencionada para a interface liquido solido foi a teoria dos filmes. Esta teoria
estabelece que um filme estagnado, estacionario no tempo € ndo transportado, existe
em cada um dos lados da interface. O gradiente de concentracdo seria uma reta em
cada filme (figura 3.2), em equilibrio através da interface. Entdo,

K6
K, = ?" ou Sh =—2-=1 (3.22a)
K,=2 o sn= LT (3.22b)
S, D,

onde Do, Dw sdo as difusividades moleculares da substincia em questdo no ar € na
dgua, &« e Ow sio as espessuras da camada estagnada (camada limite de
concentragio) no ar e na agua, respectivamente; e Sha € Shw sdo os numeros de
Sherwood para o ar e 4gua, respectivamente, os quais s3o convenientemente
definidos a partir do coeficiente de transporte K e das espessuras dos filmes.

A teoria dos filmes ndo ¢ a melhor teoria conceitual de transferéncia de massa
na interface ar-agua em escoamentos turbulentos, porque a espessura do filme esta
em continua mudanga com o tempo € € convectado com a velocidade da superficie
(GULLIVER, 1991). No entanto, a teoria € conveniente para calcular a espessura
vefetiva" &u e Sw a partir de medidas de transferéncia de massa e € as vezes usada
com este proposito.

J4 a teoria de renovagio superficial (DANKWERTS, 1951) € uma expansao da
teoria da penetragdo desenvolvida por HIGBIE (1935). Conceitua que o liquido na
superficie é periodicamente renovado pelo proprio corpo liquido, ou seja, porgoes
turbulentas de liquido sdo continuamente trocadas na superficie. Embora o processo
difusivo molecular exista abaixo da interface, a espessura do filme no qual ele atua
varia no tempo e no espago. A teoria da renovagdo superficial estabelece
essencialmente que a frequéncia de renovagdo € o fator mais importante na
transferéncia de massa na interface ar-agua, ou seja, bem mais do que a espessura
dos filmes.

6 Nerst ,W. (1904) - Theory der reaktionsgeschwindigkeit in heterogenen systemen. Zeitschriff fiir Physikalische
Chemie. Vol. 47. pp. 52-55. No caso, Nerst propds o filme para contato direto entre a fase liquida e
solida. A partir dai surgiu uma teoria de transferéncia que permitin entender o controle de uma reacdo
quimica entre as referidas fases.
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O fluxo difusivo ndio estacionario J(?) através da interface, de acordo com a
teoria da penetragio, é dada pela equagdo abaixo:

J(@®) = J% [C,0—Cpeso] (3.23)

onde # é o tempo desde que o fluido foi renovado, ou a idade dessa porgo renovada;
C é a concentracdio, e y ¢ a distancia a partir da interface. O fluxo médio temporal e
espacial € entdo

J= J:’ P(¢).J()dt (3.24)

onde P(?) é a probabilidade do elemento superficial em questdo ter a idade menor ou
igual a . Dankwerts obteve, para P(t), a expressido

Pley=Fe™" (3.25)

onde r é a taxa de renovacio superficial média (HINES e MADDOX, 1985). A unido das
equagdes 3.24-25 conduziu ao resultado:

K, =D, .F e K, =D, (3.26)

onde ra e rv s30 as taxas médias de renovagdo superficial nos lados do ar e da agua,
respectivamente.

A teoria de renovagdo superficial considera grandes e pequenos turbilhdes
como fontes de renovagio ou difusividade turbulenta no mecanismo de renovagio.
Entretanto, apesar de as teorias de penetragdo-renovagdo estarem melhor
conceituadas, elas incorporam novos pardmetros, os quais precisam ser verificados
experimentalmente. Esses modelos foram revisados em EEINNNETT e RATHBUN (1972) e
THEOFANOUS (1984).

KISHINEVSKY (1955) € KISHINEVSKY & SEREBRLANSKY (1955) abordaram o
problema de transferéncia de massa a partir de uma nova interpretagéo da equagdo de
transferéncia, visto que nio se conhece a variagdo da difusividade efetiva, De, que
atua no sistema, para com a distdncia normal a superficie, y. De € a soma das
difusividades molecular (D43z) e turbulenta (D;) na interface, dada por



33

De=D,+D;. (3.27)

O modelo proposto pelos referidos autores é dado pela equagdo abaixo:

K, = |42 (3.28)
T.AT

onde De é o coeficiente efetivo de difusdo (oriunda da equagéo 3.29), Az € o periodo

de renovagio ou tempo de contato das fases.

O principal argumento dos autores é que para altas agitagdes, Dr>>Di, 0 que
conduz a uma independéncia do coeficiente de transferéncia para com a difusividade
molecular. Segundo SCHULZ er al. (1992), pode-se argumentar que, uma vez que Dr €
o unico parimetro que quantifica a agitagdo, 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 tendéncia assintética na qual Dr governa o
fendémeno em altas agitacdes. Essa indicagio sugere que para altas agitagdes o
processo é principalmente controlado pela difusdo turbulenta (segunda parcela da
equagio 3.27), tendo a difusdo molecular uma participagdo reduzida na troca. Isto
vai de encontro as teorias de penetragio-renovacdo superficial e teoria dos filmes,
visto que sempre o coeficiente de transferéncia de massa é fungdo da difusividade
molecular elevado a um expoente proximo de 1 para a teoria dos filmes e proximo de
0.5 para a teoria da renovag@o-penetragao.

KING(1966), citado pelos autores KOZINSKI e KING (1966), SCHULZ (1985) €
BARBOSA (1997), apresentou um modelo pelo qual as teorias da renovacio superficial
e da penetracio do filme sdo casos especiais e uma formula¢do mais geral (teoria da
renovacdo superficial com difusividade amortecida). Este modelo incorpora uma
difusividade turbulenta na equacio da difusdo para levar em conta o papel da
turbuléncia numa fina camada proxima a superficie, na forma seguinte:

o _ 20 . p)C
5 {(D,. +D,) ay} (329

onde a difusividade turbulenta ¢ escrita em termos da distincia a superficie na forma
D,=ay % a fim de levar em consideragio o amortecimento devido a presenga de
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uma interface. Seguindo este raciocinio, SCHULZ e SCHULZ (1991,1992) € SCHULZ et al.
(1993), apresentaram uma proposta de solucio da equacdo 3.27, que permitiu
englobar as tendéncias ja mencionadas, desde as teorias dos dois filmes, as teorias da
penetragido-renovacdo, até a tendéncia esperada para as altas agitacGes. Para detalhes
sobre o modelo, ver CUNHA (1994) e MOMESSO (1996). SCHULZ e SCHULZ (1991),
resolveram a equacdo (3.29) assumindo que b = 1 para o expoente de D, € a
representando uma escala de velocidade, sendo que alguns pardmetros adimensionais
foram definidos. Aqui apenas serdo apresentadas as formas de variagdo simplificadas
e os parametros envolvidos no processo de transferéncia, representada pela equacio:

ma(x, )" (3.30)

onde m* = (a.h)/D:, D: é a difusividade molecular do gas em questo e, a ¢ uma
velocidade caracteristica do sistema, B € a profundidade da lidmina d'agua
(especificamente a razio entre o volume do corpo da agua e a sua “area de troca™);
x*min € a definicio da posi¢do da interface segundo um sistema de referéncia
apropriado, igual a (Ki.Di/a?), e Ki é o coeficiente de transferéncia de massa’. Dai
segue a relacdo

K «ca’[D,/h}?, onde =211

(3.31)

Com estes dados, pode-se montar a tabela 3.2, abaixo, a qual mostra que as
tendéncias anteriormente mencionadas nas teorias dos dois filmes, penetracio-
renovagdo e altas agitagdes sio englobadas no modelo, cada um sendo um caso
particular deste.

Tabela 3.2: Valores de B e relagdes entre Ki, a, # e Di para varios valores de n.
Fonte: SCHULZ (1992).

Condicéo n B K

m* baizo _1, 0 w..a’.[D,/h] —>w,.D,/h
m* médio 213 1/2 w,.a".[D,/h]"——>w,.{D,.s
m* alto -1 1 w,.a' [D,/h]°—>w,. a

onde wi, w2, w3 s30 constantes e s = a/h.

" No programa TANK.FOR, constam duas subrotinas, XMASTER E MASTER, que calculam os
valores x*,;, € m*, para todos os valores experimentais de cada experimento, por autor estudado.
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Resultados de diferentes fontes corroboram as aproximagdes sugeridas por
esta formulagio (SCHULZ et a/.1993, CUNHA, 1993, ¢ CUNHA et. al..1994).

Para calcular m* e X ;, necessita-se dos pardmetros hidraulicos: profundidade
média, k(m), uma velocidade caracteristica do escoamento, a(m/s), € pardmetros
fisico-quimicos de transferéncia de massa: coeficiente de difusdo molecular, D;
(m?s), coeficiente de transferéncia de massa, Ki (s). A escala de velocidade adotada
para o equipamento simulado neste trabalho € a velocidade tangencial no extremo do
impulsor, ou seja, @ = = L., onde w ¢ a velocidade angular, L é o comprimento do
didmetro (ou raio R).

Em BENNET e RATHBUN (1972) sdo descritos, detalhadamente, os tratamentos
sobre transferéncia de massa que tém conseguido sucesso apenas sob condi¢des
restritas de analise. Os autores descrevem que na literatura da area ha trés grupos
gerais de modelos: (1) modelos conceituais, baseados em hipéteses formuladas para
o processo de transferéncia: Modelo dos Dois Filmes, LEWIS ¢ WHITMAN (1924);
Modelo de Penetragio, HIGBIE (1935); Modelo da Renovagdo Superficial,
DANKWERTS (1951); Modelo de Alta Agitagdo, KISHINEVSKY, KISHINEVSKY E
SEREBRIANSKY (1955); Modelo da Penetracdo do Filme, DOBBINS (1956); Modelo de
Mistura Localizada, TOOR e MARCHELO (1963); Modelo da Difusividade Turbulenta
de Renovagio Superficial Amortecida, KING (1966); Modelo dos Grandes Turbilhes,
FORTSCUE e PEARSON (1967), THEOFANOUS (1984), Modelo da Aproximagéo Linear da
Difusividade Turbulenta de SCHULZ e SCHULZ (1991, 1992). A partir de um estudo
dessa literatura, é possivel sugerir que nfo se pode esperar que uma unica equagdo
forneca em definitivo o coeficiente de transferéncia, representado por Ki, sendo que
caracteristicas fisicas, geométricas e cinematicas do escoamento interferem na sua
quantificagio. (2) semi-empiricos, que combinam convenientemente os fatores que
afetam o processo de transferéncia de massa na superficie livre. Neste caso, as
constantes nas relacdes, assim sugeridas, sdo determinadas por regressdes multiplas:
KRENKEL e ORLOB (1963); THACKSTON (1969a). E (3) modelos empiricos, resultantes
de analises de regressio multipla das varidveis consideradas relevantes ao
investigador, ou a partir da anélise dimensional utilizando pardmetros do escoamento
médio, do gas e do liquido: STREETER e PHELPS (1925); CHURCHIL et al. (1962);
LANGBEIN e DARUM (1966); ISAACS e GAUDY (1968); e NEGULESCU e ROJANSKY (1969).

Em BARBOSA (1997). As referéncias mencionadas apresentam estes modelos bem
detalhados.
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Considerando-se os trabalhos teoricos de SCHULZ e SCHULZ (1991, 1992)
SCHULZ et al. (1993) € os trabalhos experimentais de CUNHA (1993) € MOMESSO (1996),
vé-se que a tepresentacdo fisica do problema interfacial de transferéncia de massa
deve envolver modelos convenientes que relacionem as varidveis definidas ao longo
dos desenvolvimentos teoricos, mas as descricdes assim obtidas podem ser

comprovadas apenas mediante resultados experimentais.

3.10 METODOS DE OBTENCAO DO COEFICIENTE DE REAERACAO K2

A inexisténcia de uma teoria tnica de aceitac@o geral nas trés ultimas décadas
conduziu ao desenvolvimento de métodos experimentais de determinagfio do
coeficiente de reaeragdo, K, =K, /A, onde k ¢ a profundidade média do corpo de
agua em questdo. As técnicas empregadas sdo baseadas em meétodos indiretos, como
a técnica do balango de oxigénio, STREETER e PHELPS (1925) e a técnica de
perturbacdo do equilibrio, GAMESON e TRUESDALE (1955), € CHURCHIL et al. (1962).
Ao longo deste periodo, TSIVOGLOU et al (1965, 1968, 1979) desenvolveram o método
conhecido como a fécnica dos tracadores gasosos. Este € o método mais difundido e
aceito atualmente (FRIEDMANN et al. 1991 ¢ BARBOSA e GIORGETTL, 1995). Porém, o
mesmo era utilizado, originalmente, com tragadores radioativos. A técnica foi
modificada pela substitui¢do do tracador radioativo por um tragcador gasoso orgénico,
especificamente hidrocarbonetos leves como: propano, etileno, etc. A fundamentacdo
da técnica reside na comstdncia da razdo entre os coeficientes de troca de gases
distintos, submetidos 4s mesmas condi¢des fisicas, como idénticas condigbes de
turbuléncia e de temperatura. Geralmente, esta razdo € obtida expernimentalmente em
tanques de mistura, dentro de uma faixa limitada de condi¢Ges, como as supra
citadas. Uma das grandes vantagens do emprego da técnica € a possibilidade de
calibragio de modelos empiricos e semi-empiricos, os quais relacionam o coeficiente
de reaeragio com pardmetros fisicos, por assim dizer, facilmente mensuraveis no
escoamento (PARKER e GAY, 1987).

A razio mencionada, denominada fator de conversio ou razio de
transformagio (Rij = Kv/Kj) € um pardmetro relativamente facil de ser determinado
em laboratorio. Este fator € utilizado para a determinagéo de coeficientes de aeragdo
atmosférica, K2, em corpos d'dgua e também pode ser introduzido nos modelos de
qualidade de 4gua com o objetivo de gerenciar e controlar os niveis de oxigénio €
garantir os niveis minimos de sustentagio da vida (seres aquaticos superiores como,
por exemplo, peixes, etc).
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McCUTCHEON er al. (1989) apresentam uma abordagem detalhada sobre
tragadores em 4agua objetivando sua aplicacdo em modelos de qualidade da agua.
RATHBUN et al. (1978), McCUTCHEON et al. (1989) descrevem que, desde o uso original
do propano e etileno como tragcadores 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 gas ao longo dos ultimos anos. Isto aponta uma
primeira desvantagem do uso de hidrocarbonetos como tragadores. Uma outra
desvantagem da técnica € que os tragadores hidrocarbonetos s3o pouco soliveis em
agua, requerendo uma injeg3o continua de borbulhamento de gas a fim de alcangar
niveis minimos de concentragdo para detec¢do 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 ndo apresenta os problemas de saude publica como o uso de
tragadores radioativos.

A tabela 3.3 mostra as razGes entre coeficientes de reaeracio e coeficientes de
volatilizagdo encontradas na literatura para diversas situagdes experimentais.

Apesar da proposta de constincia nos trabalhos de WILCOCK (1984a,b), houve
uma significante variagio com relagdo a razio Rij = Ki/K, para o tragador cloreto de
metila, onde K>/Kcnsq variou com a temperatura (dentro de uma faixa de 5 a 35 °C).
O resultado foi a equagio abaixo:

Ko 53097
S D el 32
K, X Ketvin)) (3-32)

Finalmente, com relagdo a tracadores alternativos, HOVIS er al. (1984)
desenvolveram preliminarmente um método para quantificar kriptdnio ndo radioativo
para estudos de aeracio em estacdes de tratamento de aguas residuarias. Se for
possivel medir baixas concentragdes de kripténio estavel, o uso desta técnica podera
superar algumas das dificuldades envolvidas na aplicago das técnicas de tracadores
radioativos ou tragadores hidrocarbonetos. Entretanto, McCUTCHEON er al. (1989)
sugere que a primeira dificuldade seria o acesso para operar equipamentos
apropriados, como o espectrometro de massa.
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Tabela 3.3: Razdes entre Coeficientes de Reaeracio e Coeficientes de Volatilizagdo

de Varios Compostos encontrados na Literatura.

COMPOSTO RAzAO REFERENCIA COMENTARIOS
Determinacdo Experimental. Nio
ETILENO 1.15+0.02 Rathbun et al. (1978) | encontrou nenhum efeito sobre filmes de
6leo ou surfactantes.
PROPANO 1.39+0.03 Rathbun ef al. (1978) | Determinado em canal de laboratorio.
ETILENO 1.13 +0.11 | Bales e Holley (1986) | Determinado em tanque de mistura.
PROPANO 1.36 +0.13 Bales ¢ Holley (1986) | Canais de Laboratério.
ETILENO 1.14+0.09 Rainwater ¢ Holley | Estudos de Laboratério. Tanques de
(1983,1984) mistura.
PROPANO 1.36 £ 0.09 Rainwater ¢ Holley | Estudos de Laboratério. Tanques de
(1983,1984) mistura.
CLORETO DE METILA 1.41 Wilcok (1984a.b) A 20 °C — Laboratério. Rios.
KRIPTONIO 1.20+ 0.07 Tsivoglou e Wallace | Reaeraco em correntes naturais.
(1972)
1,1,1-TRI-CLOROETANO 1.68+0.08 | Rathbun e Tay (1982) | Volatilizagdo em correntes naturais
1,2-DI-DICLOROETANO 1.61+0.04 | Rathbun e Tay (1982) [ Volatilizacio em correntes naturais
DIGXIDO DE CARBONO 1.04 +£0.02 Ljubisavljevic (1984) | Planta de tratamento de dguas residudrias.
BENZENO,
CLOROFORMIO, 1.53 Rathbun e Tay (1982) | Correntes naturais.
CLORETO DE METILENO
E TOLUENO
CLORETO DE VINILA 0.43+£0.07 Hill et ai. (1976) Ecossistemas Aquaticos.
ETILENO 1.138 +0.146 Barbosa (1989) Tanques de Mistura
MeTano* D) 1.216 +.012 Momesso (1996) Tanques de Mistura (CUNHA, 1993)
PROPANO* 1.431 +0.019 Momesso (1996) Tanques de Mistura (CUNHA, 1993)
ACETILENO* 1.126 +0.015 Momesso (1996) Tanques de Mistura (CUNHA, 1993)

Além da técnica dos tragadores gasosos outras estdo emergindo com 0 mesmo

intuito de quantificar o coeficiente de reaera¢io, como os trabalhos de CARREIRA

(1995) e ROMA (1995), sobre a relagio entre o coeficiente de reaeragao ¢ parametros de

turbuléncia superficial obtidos por métodos opticos. Além desse, o método de

8 Parametros experimentais que foram utilizados neste trabalho.
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tracador sdlido, proposto incialmente por GIORGETTI e GIANSANTI (1983), seguidos
posteriormente por SCHULZ (1985), BICUDO (1988), BICUDO e JAMES (1990), SCHULZ
(1990), GIORGETTI e SCHULZ (1990), SCHULZ e GIORGETTI (1991) € COSTA (1997)9. Esse
método se baseia no fato de que, tanto o processo de absor¢do do oxigénio quanto a
solubilizacdo da sonda soluvel, dependem das caracteristicas turbulentas do meio,
devendo haver uma relagdo entre elas. Esses estudos mostram também a
versatilidade (modos de abordagens) do assunto e as técnicas que surgem em funcdo
do avango do conhecimento acerca do tema, o qual se mostra intrincadamente
interdisciplinar.

Observa-se na literatura a inexisténcia de uma abordagem e uma
quantificagdo definitiva para os coeficientes de transferéncia de massa. Ha, no
entanto, a busca da unificacdo das tendéncias dos modelos conceituais apresentados,
vislumbrando um melhor entendimento sobre o assunto. Os pardmetros
hidrodindmicos e fisico-quimicos influenciam determinantemente o processo de
transferéncia interfacial e, portanto, os experimentos sio muito vulneraveis as
variagdes de condicionamento experimental, tanto de laboratério quanto em campo.
Novas abordagens e estudos para o assunto s3o, portanto, necessarias.

3.11 A INFLUENCIA DA TEMPERATURA NO COEFICIENTE DE TROCA K;

Na literatura da area diversos estudos sdo apresentados sobre o efeito da
temperatura na transferéncia de gases na interface gés-liquido. A maioria desses €
realizado para determinar o valor do coeficiente & (nfo confundir com 0 componente
angular da equagdo de transporte) da equacdo

K(T)= K(20°C)H)ge™>) (3.33)

onde K(T) é a taxa de transferéncia de massa (geralmente absorcdo de oxigénio) em
uma temperatura qualquer e K(20 ) ¢ a taxa de transferéncia de massa a 20°C.

No entanto, existem certas discrepincias com relagdo ao valor de 6, na
quantificagio do coeficiente de transferéncia de massa. De fato, ndo ¢

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

° Comunicagio pessoal. Tese em andamento: “ Desenvolvimento de metodologia de campo para determinagdo
indireta do coeficiente de reaeracdo dos escoamentos naturais da dgua com emprego do método da sonda
solivel”.
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K> (ver CHAO 1987ab). Os valores observados em varios estudos de campo e de
laboratorio parecem estar limitados & faixa 1,008 < 8 < 1,047, apresentados pelos
autores TRUESDALE e Van DIKE (1958), € STREETER et. al. (1926), apud RAINWATER e
HOLLEY (1983). ELMORE e WEST (1961), estudando a absorcio do oxigénio, obtiveram
o valor de 1,0241 para & em um tanque no qual a agitagio ndo "quebrou” a superficie
da agua. Este valor tem-se tornado comum e tem sido utilizado na previsdo de K>
(para o oxigénio), pois parece representar um valor "medio" entre os extremos
mencionados. Portanto, a generalidade aceita acerca do valor de 8 = 1,0241 da
corregdo de temperatura parece ter sua origem em 1961, o qual foi determinado pela
ASCE (1961) - American Socity of Civil Engineers Commitee on Sanitary Engineering
Research. JENSEN (1991), fez um estudo do efeito de temperatura para baixos niveis
de agitagfio, avaliando diferentes efeitos da temperatura sobre a absor¢ao de gases €
obtendo valores de @ = 1,035 para dois gases. Verificou ainda que & ndo variou de
modo diferente para altos e baixos niveis de turbuléncia.

No trabalho de CUNHA (1993) a tendéncia obtida n3o seguiu aquela
mencionada por RAINWATER e¢ HOLLEY (1983). Na tabela 3.4 sdo mostrados
resultados experimentais dos testes nas temperaturas 15, 20, 25 e 30°C, para os gases
metano, etileno e acetileno. Como ja foi dito, o valor de @ sugerido pela ASCE (1961)
nas normas de medida de coeficientes de reoxigenagdo € 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 agitacdes. O efeito da
temperatura, quando analisado de acordo com a relagio da equacgdo 3.6 produziu
valores médios de & de 1,0366 para gas 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 padrio (@ = 1,0241), porém ainda
mantendo uma boa proximidade para com o0 mesmo.

Segundo McCUTCHEON et al. (1989) nas aplicacdes das equagdes de reaeragdo,
as corregdes de temperatura s30 necessarias se as mudangas s3o significantes (de 1 a
2°C) e sdo necessarias quando se deseja fazer comparagdes entre equagdes €
resultados. Na tabela 3.5 sdo mostrados resultados de alguns estudos efetuados para
estimar o pardmetro de corre¢do de temperatura 6.

E importante lembrar que a equacio 3.33 é aplicada as equagdes empiricas e
semi-empiricas de K>. Entretanto, para equac3es baseadas em modelos conceituais
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estas corregdes ndo sio aplicadas tio diretamente (O’CONNOR e DOBBINS, 1958'° apud
McCUTCHEON et al, 1989). A diferenca basica estd na substitui¢do do coeficiente de
transferéncia de massa (equacdo 3.33) pela difusividade molecular, sendo que &
apresenta, para a difusividade molecular, o € =1,037, como indicado na equagdo
abaixo:

Di= Di (Las7y~ "= (3.34)

(20°C)

onde Di(20°C) ¢ dado em cm®/s. McCUTCHEON et al. (1989), indicam que outras
formas sdo apresentadas na literatura e, em qualquer caso, as outras equagoes
produzem resultados diferentes da equacio 3.34 quando corregdes de temperatura
sd0 estimadas.

1 )’CONNER ., D. J. e DOBBINS, W. E.(1958) - Mechanism of reacration in natural streams. Trans. Am. Soc.
Civ. Eng. 2934, 641.
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Tabela 3.4: Valores de #(minimos, maximos e médios) nas faixas de temperatura de
15 a25°C, 20 2 30°C e 15 a 30°C. Fonte: CUNHA (1993).

15a25°C METANO ACETILENO ETILENO
24 Experimentos () an dIm
0 (minimo) 1,000 1.0075 1,0052
8 (maximo) 1,042 1.0409 1,0431
8 (médio) 1.036 1.0262 1.0307
20a30°C METANC ACETILENO ETILENO
6 Experimentos aw) (62 (02))
@ (minimo) 1,0284 1,0287 1,0299
8 (maximo) 1,0465 1,0294 1,0436
8 (médio) 1.0366 1,0291 1.0355
15a30°C METANO ACETILENO ETILENO
6 Experimentos (VID (VIID @
6 (minimo) 1,0420 1,0317 1,0380
8 (mdximo) 1,0572 1,0488 1,0628
0 (médio) 1,0496 1,0403 1.0504

CALCULO DOS ERROS COMPARADOS COM "6" NORMALIZADO

O(normalizado) = 1,0241 (para o oxigénio)

8 -0 .
Erro = |—dauado —normalizads | 10))o4 5 Erro Relativo !
Bnannalizmil
EQ) =0,59%, E(IV) = 1,22%, E(VII) = 2,4%%,
E) =021%, E(V) = 0.49%, E(VIID) = 1,58%,
E(III) = 0,60%, E(VI) = 1.11%, E@X) = 2,57%.

' E representa o Erro Relativo.
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Tabela 3.5: Valores de & Reportados na Literatura para o Coeficiente de Reaeragao
K>. Adaptada da Fonte: McCUTCHEON et al.(1989).

REFERENCIAS COEFICIENTE DE COMENTARIOS
CORRECAO &
Streeter (1926) 1.0159 Proposta como estimativa preliminar usando dados de correntes e
posteriormente revisado.
Streeter et al 1.047 Estimativa baseada sobre dados questionaveis em canal pela falta de
(1936) controle de temperatura.
Baseado em experimentos com tanques de mistura (em becker). A
Downing e dependéncia sobre a taxa de mistura foi observada. Em 12.8 rpm @
Truesdale  (1955) 1.022+0.005 = 1.0202; em 38 tpm & = 1.0238; em 86.8 rpm 6 = 1.0173; em 115
apud pm ¢ = 1.0206. Essas investigacSes mdicaram que uma equagdo
McCUTCHEON linear represenia melhor o efeito de mudangas de T sobre K2.
(1989)
Truesdale e | 1.018,1015,1.008= e | Determinada em experimentos em canais. Também foi sugerido que
Vandike (1958) 1.018 uma expressio linear se ajustava melhor aos seus dados.
Determinado por testes de mistura em frascos dotados de grandes
pequenos impulsores 4 5, 10, 15, 20, 25 ¢ 30 °C, usando tréplicas
ASCE (1961) 1.0241 experimentais e agua destilada O valor de 6 = 1.0226 quando se
utilizou impulsores maiores formando vortex. Nos impulsores
menores isso nio ocorrew. Os dados seguem a formula de
Arrhenius.
Valores relacionados com graus de mistura. Valores parecem estar
Metzger (1967-8) 1.013 (10-0%C), de acordo com aqueles obtidos a partir da difusdo molecular,
1.016 (20-30°C), espessura do filme e taxa de mistura. Os dados seguem a formula de
Arrhenius.
Tsivoglou e
Wallace (1972) 1.022+0.004 Determinado por Tsivoglou usando Métodos Padrdo de dados de
apud McCUTHEON saturacdio. O cloreto nfo apresentou nenhum efeito.
(1989)
Krenkel e Novotny
(1980) apud 1.029 Valor recomendado de origem desconhecida.
McCUTHEON (1989).

(*) 1.008 e 1.047 ¢ a faixa de variagdo de € na literatura.



3.12 TAXA DE DISSIPACAO DE ENERGIA CINETICA - €

De acordo com SCHULZ (1985, 1989) a busca de pardmetros convenientes que
possam ser relacionados com os coeficientes de transferéncia de massa, conduziu a
um estudo mais detalhado por parte dos pesquisadores da area, do fendmeno
turbulento em si € de seus pardmetros relevantes. Neste sentido SCHULZ et al. (1990)
apresentam modelos para reoxigenagdo de corpos de 4gua baseados nas teorias de
misturadores isotropicos, os quais relacionam o campo turbulento de concentragoes
com o campo turbulento de velocidades. Nesse caso, a taxa de dissipagdo de energia,
€, surge como parametro hidrodindmico fundamental na quantificagdo do coeficiente
de reoxigenacdo (ou dessorcio, ou volatilizagdo de gases). No referido estudo foram
sugeridos trés comportamentos de Ki com &, dados na forma

t~

K, < ¢ {para baixas agitacGes}
K 1/2

{para agita¢des altas e moderadas} (3.35)

No trabalho de CUNHA (1993) com relagdo a taxa de dissipago de energia, &,
os coeficientes de transferéncia de massa indicaram uma regido com o expoente
proximo de 1/3, que esta em acordo com aproximagdes prévias baseadas na teoria de
mistura isotropica. Este comportamento foi observado quando a superficie da agua
manteve-se geometricamente plana. As possiveis causas de desvios em diferentes
situagdes est3o associadas as condicdes de deformago da superficie, com geragao de
ondas, bolhas e sprays. Isto ocorreu notadamente em altas agitagdes, onde a lei de
poténcia com valor de 1/3 nio foi confirmada. Também ocorreu desvio da lei de
poténcia para niveis de agitagdo muito baixos, em que a turbuléncia nio ¢
prevalecente na superficie ¢ 0 modelo ndo € aplicavel. Entretanto, 0s resultadcs
mostraram uma boa concordincia entre teoria € dados experimentais para uma ampla
faixa de condicdes de agitagio (CUNHA, 1993). Entre os limites acima mencionados
os resultados dos testes de mistura sugerem, porém, estudos para baixas agitacdes,
onde estio presentes os processos essencialmente difusivos. Ao se efetuar uma
analise de K; com & nos trabalhos de outros autores como ROBERTS ¢ DANDINKLER
(1983), ROBERTS (1984), BARBOSA (1989), HSIEH et al. (1993), LIUBISAVLIEVIC (1934), €
outros, verificam-se tendéncias do expoente de &£ com K: que indicam pelo menos
duas fases distintas de comportamento, em conformidade com o sugerido pelas

proporcionalidades aqui reunidas em equagdo 3.35. Algumas referéncias em que
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podemos encontrar temas que tratam de problemas especificos da distribuigdo de
energia no interior de tanques de mistura (tanto experimentais quanto numericos, os
quais podem ou nio estar ralacionados com transferéncia de massa em tanques de
mistura) s3o, por exemplo: BATES et al. (1963), MANNING et al. (1963), CUTTER (1966),
DESOUSA et al. (1972), RIAT et al (1975), GUNKEL et al. (1975), RIAT et al. (1976), TATERSON
et al. (1980), JOSHI et al. (1982), HARVEY e GREAVES (1982ab), DAVEIS et al. (1984),
MIDLETON et al. (1986), MANN (1986), LAUFHUTTE et al. (1987), WINARD et al. (1988),
STENBERG et al. (1988a.b), RANADE e JOSHI (1989a,b), RANADE et al. (1989ab), ABRARDI et
al. (1990), KUNCEWICZ (1992), KRESTA et al. (1991), RANADE et al. (1992), KRESTA et dl.
(1993), CHAPLE e KRESTA (1994), IBRAHIM et al. (1995), ROBERTS et al. (1995). Vale
lembrar que esta distribuicdo de energia € relevante para a simulagdo do corpo de
dgua em agitacio turbulenta. Particularmente, para o presente problema, interessa a
distribui¢io de energia e sua dissipa¢do junto a superficie. Um estudo interessante
neste sentido foi feito por EIGER (1990), sobre escoamento em canais, onde foi
apresentada uma abordagem sobre o parimetro de dissipagdo de energia € na
superficie, em que a energia cinética € amortecida em diregdo & superficie.

BARBOSA (1997) constatou em seu trabalho com tragadores em rios,
juntamente com as recentes investigacdes através de medidas diretas, que estas ainda
fornecem informagdes limitadas do mecanismo de transferéncia, o que seria
decorrente da dificuldade de se fazer observacdes na regido de diminutas dimensdes,
como as da camada limite, principalmente em condi¢cGes de intensas agitagdes. Por
outro lado o mesmo autor descreve em suas conclusdes que os melhores modelos de
previsio do coeficiente de reaeragio em corpos de dgua naturais foram aqueles que
utilizam as velocidades e as profundidades médias, como pardmetros indicadores,
respectivamente das escalas de velocidade e comprimento da turbuléncia, juntamente
com a declividade da linha d’4gua, como indicador da dissipacdo de energia. No
presente trabalho esses paridmetros sdo utilizados na simulagdo numérica do
escoamento, fazendo-se relagdes entre estes e os respectivos coeficientes de troca.

3.13 VARIACAO TEMPORAL DA CONCENTRACAO EM UM CORPO LiQUIDO

A equagcdo de transferéncia de massa para o caso turbulento permite descrever
a evolugio do campo de concentragdes médias em um corpo liquido. Quando n2o se
consideram sumidouros ou fontes que nfio sejam a atmosfera, o balango diferencial
de massa utilizando a lei de Fick, ja incorporando as flutuacdes de concentragio,
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utilizando as condigées de Reynolds e a hipétese de Boussinesq, para o caso
unidimensional, resulta em:

(3.36)

onde C € concentragio média temporal, E; é um coeficiente de difusdo turbulento
(efetivo) médio espacial e y: € a distdncia vertical. A equagdo 3.36 mostra a
semelhanca existente entre o equacionamento para a difuso molecular e a difuséo
turbulenta.

O modelo da equagido 3.36 pode ser simplificado considerando a equagio
3.37 que pode ser utilizada para descrever o fluxo de massa por unidade de area
proporcional ao déficit relativo a saturag@o do gas no liquido:

=i (3.37)

onde 4 = area da interface gas-liquido, m = massa de gas dissolvido, 7 = fluxo de
massa por unidade de area, 7 = tempo do processo, Ki = coeficiente de transferéncia
de massa, Cs = concentragio na superficie do liquido € Cb» = concentragio do gas
dissolvido no volume do liquido, ¥z. Observa-se, no entanto, que nos processos
interfaciais a relagdo A/VL ¢ igualada a altura média da coluna de agua, h=A/VL,
resultando em

ac, _ K{_A_
4t v,

(C,-C)=K,H(C,-C,)=K,(C,-C,) (338

onde K; é conhecido como coeficiente de transferéncia. Quando K; = K2, o mesmo é
denominado de coeficiente de reaerag@o, conforme ja comentado ao longo deste
texto.

A integracio da equagfio 3.38 resulta em uma fun¢io exponencial para o
processo de transferéncia interfacial. Assim, a partir da evolugdo temporal da
concentragdo do gases (variagdo exponencial expressa pelas equagdes de
transferéncia) obtém-se, por regressdo linear, os coeficientes de transferéncia de
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massa interfacial. A andlise é feita geralmente sobre o logaritmo da equagdo
original, ou seja:

C,—-C
—— =exp(—K. 1
C.—C. xp(—K, 1)
(3.39)
loge ﬂ =_Kjt
CU_CS

A forma geral da equacdio 3.39 representa o processo de absorgdo ou
dessor¢do. No caso da dessorgdo, a diferenca basica estd no fato de que Cs é
admitido ser zero.

Para concluir esta parte da revisio lembramos novamente que K> ¢ Ki
dependem tanto das variaveis fisicas do meio (grandezas fisico-quimicas do solvente
¢ do soluto) quanto das caracteristicas do escoamento. Um tnico modelo parece ndo
descrever, ainda, todos os aspectos relevantes em processos de transferéncia nas
interfaces gas-liquido.

Apesar da forma simples da equacio final, as relagdes envolvendo x min
(posicio adimensional da interface) e m~ (é um adimensional que indica o nivel de
turbuléncia) e a taxa de dissipagdo de energia cinética (densidade de poténcia), €,
puderam ser comprovadas experimentalmente e s3o promissoras para estudos
numericos envolvendo transferéncia interfacial de massa.
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3.14 REATORES GAS-LiQUIDO AGITADOS MECANICAMENTE: ABSORCAO E
DESSORCAO DE GASES

O presente item, bem como os itens 3.15 e 3.16, foram elaborados no sentido
de fornecer uma visdo geral da bibliografia relacionada ao assunto de agitadores
mecanicos e de absorgio e dessorgio de gases. Esse tema € evidenciado a partir das
proposigdes de GIBBON (1974), que anunciou a chegada da “Era Ambiental” em que o
aumento da capacidade dos sistemas deu nova énfase no tratamento de aguas
residurias e aos custos de controle de poluigdo, com novas tecnologias sendo
absorvidas pelo mercado, como a aeracdo superficial ¢ a aeragdo por Oxigénio puro.
Assim, o custo energético tem assumido uma nova importancia nas consideraces de
estagdes de tratamento de aguas residuanias.

O funcionamento dos processos de tratamento aerobicos dependem da
disponibilidade de oxigénio. Portanto, uma das utilizagdes mais comuns da
transferéncia de gases no campo do tratamento de agua residual € a transferéncia de
oxigénio no tratamento biolégico. Dada a baixa solubilidade do oxigénio na agua e,
conseqiientemente, 4 baixa velocidade de transferéncia do mesmo, o oxigénio nao
cobre a demanda dos tratamentos aerdbios, se considerarmos apenas a sua capacidade
natural de absorgiio pela 4gua. Isso também vale para a dessorgdo de compostos
volateis e semi-volateis oriundos desses mesmos processos. Em decorréncia disso
surgiu a necessidade de construcio de aeradores, de variadas formas, com seus
diferentes graus de eficiéncia (METCALF, (1985).

LANKFORD (1974)' apud GIBBON (1974) diz que as propostas de estudos sempre
recaem na eficiéncia ou no custo dos equipamentos envolvidos, cujas comparagdes so
sdo possiveis via pardmetros obtidos da literatura. Desta forma, o desempenho dos
sistemas de aeracdo podem ser medidos em funggo de sua taxa de troca interfacial. O
referido autor mostrou em suas conclusdes que o custo total desses equipamentos €
funcdo de trés componentes principais: custo de capital, custo de manutengdo € custo
operacional em que as curvas de custo total, em fungio da capacidade de aeracdo
para varios esquemas (aerac3o superficial, borbulhamento e outros) dependem da
capacidade de tratamento em questdo. Concluiu também que para qualquer carga
orginica a ser tratada os aeradores mecénicos de alta velocidade sempre sio os que
apresentam menores custos totais/ano.

121 ANKFORD, D. (1974): Cost-Effectiveness Comparision of Aeration Systems for Use in Activated Sludge
Treatment of Sewage. Chapter 7. pp- 65-88. In: Aeration of Activated Sludge in Sewage Treatment
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VILLERMAUX (1995) comenta que ao se elaborar uma revisdo na literatura
sobre equipamentos de mistura envolvendo a transferéncia de gases em liquidos e
misturadores seremos capazes de reconhecer facilmente “pegas antigas” que sdo
similares aquelas que usamos atualmente, mostrando o pequeno progresso que tem
sido feito nos projetos de equipamentos para as operagdes unitarias. Isso representa
cerca de 90 anos de projetos nas areas de destilagio e mistura. Comparando com
outras areas envolvidas com escoamento de fluidos, como € o caso da aeronautica,
verificamos que as outras areas experimentaram um desenvolvimento bem maior.
VILLERMAUX (1995) sugere seis areas importantes para o futuro direcionamento das

pesquisas como € mostrado pela figura 3.3.

@ COMPLEXIDADE | FENGENHARIA DE FORMULAGAO
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TRANSIENTES E CAOS
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@ SINTESE DE PROPRIEDADES

@ Uso INTELIGENTE DE RECURSOS MATERIAL E ENERGETICO
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(® INVENGAO DE NOVOS PROCESSOS E EQUIPAMENTOS

® DESENVOLVIMENTO DE MODELOS SISTEMATICOS PARA MELHOR ENTENDIMENTO E MAIOR EFICIENCIA

DE ACAO.

Figura 3.3: Desafios na pesquisa da Engenharia Quimica. Fonte: VILLERMAUX (1995).
Os trés temas referentes a este trabalho encontram-se destacados em vermelho.



3.15 EQUACOES BASICAS UTILIZADAS EM TANQUES DE MISTURA

Todas as discussdes referentes a este trabalho empregam os tanques de
agitac3o construidos por CUNHA (1993), dotados de impulsor rotativo axial de seis pas
planas inclinadas 45° com relagdo a vertical, cujos detalhes construtivos foram
fundamentados nos padrdes de BATES (1963). Este autor apresenta uma equagdo geral
fundamentada em razdes adimensionais, na forma:

22 ) G E B BT e

onde P = poténcia, p = massa especifica, x = viscosidade dindmica do liquido, N =

frequéncia do impulsor, g = aceleragdo da gravidade, D = didmetro da turbina, ¢ =
distancia do impulsor ao fundo do tanque, Z = profundidade da coluna de agua, / =
largura da turbina, T = didmetro do tanque e # = nimero de pas da turbina.

A varidvel dependente da equagio 3.40 (1°membro) caracteriza o
desempenho do equipamento e € conhecida como nimero de poténcia (¥p). O
primeiro termo do segundo membro € o mimero de Reynolds e o segundo € o numero
de Froude. Todos os outros termos da equagdo indicam qualidades geométricas do
sistema e do impulsor, tomando como base um equipamento padrao. Uma vez
estipulada a geometria do sistema de forma que as relagdes permane¢am constantes e
garantindo a ndo presenga de vortices, de forma que o numero de Froude permanega
constante, a equagdo 3.65 pode ser simplificada para:

2 a
% Cl[ﬂJ (3.41)

H

BATES (1963) executou varios experimentos, construindo curvas para cada tipo
especifico de equipamento (hélices), com as quais mostrou que para todas as
geometrias de hélices (impulsores) o nimero de poténcia € uma constante (grafico di-
logaritmo) a partir de um certo valor do mimero de Reynolds da equagdo 3.418. Para
as caracteristicas construtivas usadas por CUNHA (1993) e MOMESSO (1996), o valor do
namero de Reynolds critico (a partir do qual N» é constante e = 1,3) é cerca de 1000.

3 HSU et al. (1997) tém realizado estudos semelhantes utilizando a anslise dimensional para avaliar
varidveis geométricas e operacionais em tanques agitados com inducio de gis no corpo liquido.
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Assim, toda a faixa de agitagdo utilizada por ambos os autores permaneceu acima

deste mimero de Reynolds, de modo que utilizaram o valor mencionado de Np.

A poténcia dissipada, ou a taxa de dissipagdo de energia, estd diretamente
associada com a eficiéncia de troca na interface ar-agua dos tanques de mistura e €
por isso mesmo uma varidvel importante para ser avaliada, com o auxilio no modelo
de turbuléncia k-g, na previsio dos processos de troca. A vantagem de usar
equipamento padronizados € que pode-se fazer comparagdes dos processos de troca
mais, similarmente aos estudos de HARVEY e GREAVES (1982a,b), RANADE er al. (1989),
RANADE et al. (1990). Tais autores apresentaram uma revisio sobre escoamentos
gerados por turbinas de disco, tanto no contexto experimental quanto no
computacional e fizeram comparagdes entre ambos os estudos, sempre utilizando
padronizagio geométrica. Por outro lado RANADE e al. (1989a,b) fizeram um trabalho
semelhante utilizando turbinas de seis pas planas, com as mesmas caracteristicas de
CUNHA (1993) e MOMESSO (1996). Uma das melhores revisdes sobre escoamentos com
impulsores axiais em tanques de mistura, segundo RANADE et al. (1989a) foi feita por
FORT (1986), 0 qual fez um levantamento bibliografico geral sobre as caracteristicas do
escoamento nesses sistemas.

3.16 ESCOAMENTO EM TANQUES DE MISTURA E PARAMETROS TURBULENTOS
RELEVANTES

A tentativa de descrever o escoamento de fluidos newtonianos (4gua) em
tanques com inibidores de vortices (estatores), tem sido abordada nas trés Ultimas
décadas, principalmente com énfase em aspectos relativos a taxa de dissipagdo de
energia local, com freqiientes observag3es de que a energia por unidade de volume ou
massa, & é geralmente um critério da agitacdio util, particularmente em processos
onde uma fase € dispersada em outra. Portanto, 0 que se apresenta doravante € uma
sequéncia cronolégica de trabalhos na area, que norteou a evolugdo das idéias e das
metodologias adotadas, juntamente com os parimetros que cada autor considerou
relevante.

CUTTER (1966) sugeriu que a isotropia local fornece uma explicagdo para o
comportamento da intensidade dos turbilhdes de pequena escala em escoamentos
turbulentos. Em mimeros de Reynolds suficientemente altos as caracteristicas dos
turbilhdes nesta escala sio dependentes somente da taxa de dissipagdo de energia
local e da viscosidade. A intensidade de seus turbilhdes passa a ser uma fungdo
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somente do seu tamanho e da taxa local de dissipagdo de energia por unidade de
massa, & Existem muitos relatos na literatura indicando que o escoamento esta
distante de ser homogéneo, mas quase ndo existem dados quantitativos turbulentos
em tanques sobre o assunto (SACHS e RUSHTON, 1954 apud CUTTER, 1966). O
importante aspecto do trabalho de CUTTER (1966) foi a busca de uma descrigdo do
escoamento da dgua com énfase na taxa local de dissipagdo de energia, utilizando um
método fotografico para estima-la. Demonstrou também que as velocidades médias
tangencial e radial sio aproximadamente iguais na regifio proxima da turbina e que a
velocidade tangencial decresce mais rapidamente do que a radial com o aumento da
distancia radial.

MUJUMDAR et al. (1970) mediram velocidades médias e velocidades de
flutuagdes radiais em escoamento em tanques cilindricos agitados por turbinas.
Foram obtidos também as fun¢des de auto-correlagdo, espectro de energia e
amplitude de fungdes de densidade de probabilidade das flutuagBes de velocidade
radial. Foi determinado que a amplitude da componente periddica decresce com 2
distancia radial a partir da extremidade da turbina, fato usado para corrigir as
intensidades de turbuléncia medidas. Os pardmetros de turbuléncia foram medidos
usando um anemdmetro de fio quente & temperatura constante usando ar como fluido
dentro do tanque. A técnica de fio quente foi usada pela facilidade de operacdo e
resposta de frequéncia extremamente boa, na época. Segundo MUJUMDAR et al. (1970)
o espectro de energia e a taxa de dissipagdo de energia mostram grandes picos
devidos 4 frequéncia de passagem das turbinas. A macro-escala, computada a partir
do coeficiente de correlagdo, foi determinada como sendo da mesma ordem de
grandeza da largura das pés das turbinas que geraram a turbuléncia.

DESOUSA ¢ 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-dimensional. Os autores compararam medidas reportadas na literatura para
4gua e ar, variando o didmetro do impulsor ¢ uma velocidade, para diferentes
dismetros do tanque. Detectaram que no restante do tanque, fora da regido da
turbina, existe um campo de escoamento tridimensional, de baixa velocidade; e que o
centro de circulagio nio corresponde a um ponto verdadeiro de estagnagdo como
havia motrado NAGATA et al. (1959)", pois nesta zona indicada apenas parecia existir
quando as linhas de corrente eram plotadas no plano 7-z. Assim, os modelos bi-

14 Nagata, S., Yamamoto, K., Hashimoto, L. ¢ Naruse, Y., Mem. Fac. Eng,, 21, 260, Kyoto
University (1959).



dimensionais do escoamento somente previram qualitativamente o escoamento. Os
autores concluiram que nenhum modelo foi desenvolvido para descrever
satisfatoriamente o escoamento em tanques agitados.

DESOUSA e PIKE (1972) também fizeram uma revisdo sobre os esquemas €
técnicas de medidas de velocidade em escoamentos deste tipo, apontando as
vantagens e desvantagens do uso de cada uma delas. Apontaram, que 0 esquema ideal
seria aquele que nio interferisse no campo de escoamento € permitisse a medida de
velocidade instantinea, ou seja, o medidor de velocidade Jaser 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 nao poderiam ser modelados
em uma unica regido. Ele deveria ser separado em varias regides ¢ um diferente
modelo usado para descrever o escoamento em cada regiao. Os autores dividiram 0
tanque em seis regides. Concluiram, ainda, que 0 escoamento que retoma da corrente
do impulsor ocupa uma regifio estreita nas paredes do tanque com uma espessura de
aproximadamente 16% do didmetro do tanque. Este fato conduziu & pratica
comercial de uso da largura de baffles de 10% do didmetro do tanque em projeto de
reatores de mistura.

VAN'T RIET et al. (1975) estudaram as descargas de turbina tipo Rushton com
seis hélices, usando medidas fotograficas para a velocidade, a fim de analisar o
sistema de esteiras de vortices em agua e glicerol. Os autores concluiram a partir da
determina¢io dos campos de pressdo em duas diferentes escalas, que o numero de
Reynolds seria um pardmetro suficiente para execucao de um projeto em escala real.
Verificaram também que a aceleracio centrifuga e a taxa de cisalhamento associadas
com o trajeto dos vortices 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 sdo de importincia para a maionia das
aplicacdes de turbinas de disco para operagdes de dispersio.

VANT RIET et al. (1976) da mesma forma que o trabalho anteriormente
mencionado, mediram velocidades, para o equipamento ja descrito, com uma sonda
de filme quente conica estacionaria, a fim de conhecer o campo de escoamento
relacionado com o impulsor. Trés aspectos importantes foram levantados: (a) existe
uma grande periodicidade na velocidade préxima da turbina quando medida por uma
sonda estacionaria, e est4 relacionada com a frequéncia de passagem da mesma; (b) a
intensidade turbulenta varia grandemente com distincia vertical a partir do plano do
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agitador; e (¢) o espectro de energia baseado na frequéncia ¢ inconsistente com a
teoria de turbuléncia isotropicas. Concluiu-se que, a maior parte das flutuagdes de
velocidades detectada deve ser considerada como pseudo-turbulenta. Portanto, a
determinacio de parimetros turbulentos tais como tamanho de turbilhdo, intensidade
turbulenta, espectro de energia, ndo pode ser feita somente através de medidas de
velocidades com sonda estacionaria. Tais valores passam a ser mais um indicativo da
influéncia dos vortices do que serem propriamente caracteristicas genuinamente
turbulentas. Certamente ndo podem ser usadas como uma base para prever
desempenhos de mistura ou de dispersdo. Os autores acrescentam ainda que medidas
de parametros de turbuléncia com sondas estacionarias podem ser feitas, porém a uma
certa distancia da turbina.

TATTERSON et al. (1980) estudaram a visualizagdo estereoscopica dos
escoamentos induzidos por turbinas de pas inclinadas. A técnmica foi usada para
estudar o movimento de particulas nos campos de escoamentos. Foram descritas
observagdes de natureza geral € de natureza especifica, tanto para turbinas em escala
de bancada como industrial. Foram observadas significantes diferencas, sugerindo que
os escoamentos em escala real e de bancada ndo sdo facilmente comparaveis entre si.
A visualizagdo estereoscopica, neste caso, foi anteriormente aplicada para medir
estruturas coerentes na camada limite turbulenta, e posteriormente pouco modificada
pelos autores para estabelecer os escoamentos de grande escala da regido do impulsor
para turbinas de pas inclinadas. As principais conclusdes dos referidos autores foram
que os escoamentos das turbinas em escala industrial eram menos cadticos € mais
coesos do que aqueles de pequena escala. O escoamento predominante no tanque de
escala industrial foi o sistema de grandes esteiras de vortices na extremidade da
turbina.

JOSHI et al. (1982) descreveram, através de uma revisio, as caracteristicas
hidrodindmicas e de transferéncia de calor ¢ massa em equipamentos agitados
mecanicamente. Os escoamentos descritos foram os do tipo padrio” (em fase
simples) para varios tipos de turbinas: tipo disco, de pds inclinadas. Foi estudada a

15 Os escoamentos médios gerados por impulsores com geome'ria padrdo produzem também
escoamentos padrio. Para impulsores tipo PTD forma-se apenas um “loop” ao longo de um dos
lados simétricos do tanque, com escoamento essencialmente axial, como € o caso do presente
trabalho. No caso de se utilizar um impulsor de disco com pas planas (pas perpendiculares ao disco),
0 escoamento normalmente ¢ radial, formando dois “loops™ um abaixo do impulsor e outro acima
do impulsor, ambos em sentidos contririos um do outro. Referémcias que demonstram as
caracteristicas desses escoamentos em fungio da geometria do sistema podem ser vistas em MAO et
at. (1997), ISMAILOV et al. (1997), DICKEY et al. (1992), SMITH (1997), entre outros.
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velocidade minima do impulsor requerida para que houvesse aeragdo superficial e
como esta poderia ser prevista. Foram descritas as diferentes estratégias de operagido
de contactores agitados mecanicamente, bem como discutidas a importincia do
assunto e as lacunas de conhecimento na literatura disponivel. No caso especifico da
turbina de pas inclinadas ou como é popularmente conhecida turbina de escoamento
axial, foi concluido que as informagdes disponiveis sdo escassas. Porém, uma
contribui¢do do estudo de JOSHI et al. (1982) para este trabalho foi dada na segdo
de aeradores superficiais que sdo utilizados para tratamento de aguas residuanas,
onde menciona aeradores do tipo turbina com a mesma geometria € escoamento que
foi modelado no presente trabalho. Em suas recomendagdes os autores ainda fizeram
alusio ao campo de velocidade e aos campos turbulentos (escala e intensidade) os
quais necessitam ser estudados para sistemas gas-liquido. Além disso, concluiram
ainda que estudos comparativos de desempenho de varios projetos de aeradores
superficiais ndo estavam disponiveis na literatura publicada.

HARVEY ¢ 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 impulsor de turbina de disco em um tanque com baffles (inibidores) tipo
padrio, pela aplicagdo do modelo turbulento x-& Os autores buscaram dar com isso
um primeiro passo em diregio ao desenvolvimento de procedimentos para prever uma
ampla faixa de processos em tanques agitados, incluindo aqueles associados com
transferéncia de calor e massa, rea¢@o quimica, etc. A parte - II do trabalho (HARVEY
e GREAVES, 1982b) ¢ a descricio dos resultados do modelo bi-dimensional do
escoamento turbulento proposto na parte - I. Os autores mostraram que houve
apenas uma concordéncia qualitativa entre as previsdes e os dados experimentais para
as trés componentes de velocidades médias, nos locais onde tais dados estavam
disponiveis. Por isso, a auséncia quase total de dados experimentais tornam dificeis as
previsbes para compara¢des em escoamentos turbulentos. As conclusdes principais
referentes a parte - I sdo: (a) as medidas de turbuléncia em tanques agitados s&o
muitas vezes confinadas a corrente do impulsor, concentrando-se principalmente na
distribuig3o de &, U e W, (b) embora a caracteristica quantitativa da turbuléncia da
corrente do impulsor ndo tivesse sido ainda resolvida, ficou claro que a corrente do
impulsor arrasta consigo um campo turbulento fortemente nZo-homogéneo; (c) os
gradientes normais nio mensuraveis da velocidade de flutuacio sdo a causa da
auséncia de qualquer medida disponivel de & (d) a resultante de seis equagdes
diferenciais ndo-lineares é eliptica e necessita ser resolvida numericamente. As
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principais conclusdes referentes 4 parte - II sdo: (a) o modelo usado foi simples
devido ao campo de escoamento ter sido admitido bi-dimensional e as condigSes de
contorno serem tais que limitavam severamente o nimero de parametros governantes
para dois: o mamero de bombeamento do impulsor e a velocidade radial’®; (b) a
turbuléncia proxima a turbina era altamente ndo-homogénea enquanto existia uma
turbuléncia relativamente homogénea na maior parte da zona de circulagdo; (c)
globalmente, as previsdes sugeriram que a taxa liquida de dissipacdo de energia
turbulenta foi igualmente dividida entre a corrente do impulsor e a do corpo liquido;
(d) somente 15,6% da energia total introduzida foi aparentemente dissipada pela
turbuléncia (isto é, um tanto quanto mais baixo do que para o sistema real devido a
auséncia de gradientes na direc@o - 0).

DAVIES ¢ LOZANO (1984) fizeram um estudo sobre turbuléncia e renovag@o
superficial em um tanque com superficie limpa. Discutiram sobre as incertezas da
superficie limpa ser ou nio verdadeiramente turbulenta, além de indicar estudos sobre
distribui¢iio de tempos de residéncia dos elementos fluidos na superficie que tém sido
amplamente estudados, como no trabalho de HIGBIE (1935) € DANKWERTS (1951). O
trabalho de DAVIES e LOZANO (1984) apresenta medidas diretas dos pardmetros
turbulentos do liquido no plano da superficie de um tanque agitado. Obtiveram as
distribui¢des dos tempos de residéncia dos turbilhdes na superficie. As principais
conclusdes obtidas foram: a regido da superficie da célula agitada € turbulenta; a
distribuicdo dos grandes turbilhdes (escala integral) proxima a superficie concorda
bem com a fungdo distribuigio de Dankwerts, embora exista uma tendéncia para os
grandes turbilhdes serem substituidos mais lentamente do que previa a equagdo de
renovagio superficial. Ou seja, os pequenos movimentos ao longo da superficie s3o
menos importantes na transferéncia de massa do que s3o os grandes movimentos que
estdo relacionados com a "renovagio superficial.”

PLACEK e TAVLARIDES (1985) utilizaram o conceito de esteiras de vortices,
originalmente introduzido por VANT' RIET (1975), a fim de medir a velocidade média e
a intensidade de flutuacdes de velocidades periddicas em escoamentos de descargas
produzidas por impulsores de turbina de disco com hélices verticais acopladas. Os
dados calculados do perfil de velocidade média e das flutuagdes de velocidade

periodicas concordaram com dados anteriormente publicados. O trabalho desses

16 Normalmente o desempenho do impulsor é caracterizado pelo seu mimero de bombeamento,
Ng = 4aUzy3ND’ , onde D é o didmetro da turbina, N ¢ mimero de revolucdes/tempo, U € a
velocidade radial, z; é uma coordenada axial, porém constante na condicdo de contorno do impulsor.
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autores tinha como principal interesse a economia de energia ¢ melhora da qualidade
do produto envolvido no processo de mistura. Os autores mostraram que modelos
mais detalhados para os escoamentos hidrodindmicos dentro da regifio das turbinas de
agitadores em tanques sdo desejaveis.

Os autores sugeriram, ainda, que o seu modelo poderia ser aplicado em
trabalhos subsequentes para desenvolver modelos de escoamentos hidrodindmicos
dentro de um tanque agitado por turbinas, o qual seria 1til para modelar padrSes de
macro-escoamento, dissipagio de energia, micromistura de espécies presente no
fluido e, por extensdo, modelagem de sistemas multifasicos. O modelo € baseado na
similaridade geométrica das esteiras de vortices atras das pas do impulsor.

LAUFHUTTE e MERSMANN (1987) discutiram sobre as condigdes do
escoamento ser ideal, que sdo comumente assumidas no projeto de reatores. Em
muitos casos a cinética formal, que constitui as bases da modelagem de reagdes, € tdo
incerta que aquela idealizagio do campo de escoamento pode ser aceita. Na pratica,
no entanto, desvios da idealidade ocorrem e pode ser necessario considerar as
condi¢des reais de escoamento. Em geral, uma distingdo ¢ feita entre processos de
macro e micro mistura. Os autores tiveram interesse em estabelecer o tempo de
mistura minimo para a distribuicdo total de concentracdo em tanques de mistura.
Concluiram que na modelagem de vérias rea¢des quimicas simultdneas o processo de
macro-escala somente nio é suficiente. Os autores descrevem topicos como 0s
referentes 4 micromistura, a determinacdo da taxa de dissipagdo de energia local,
métodos de medidas e sistemas de investigagdo para o fendmeno de escoamento
turbulento usando LDA, determinacio das distribui¢Bes de flutuagdes de velocidade
das diferentes configuracdes de mistura (micro e macro-escalas). A taxa de
dissipagdo de energia local, &, foi o pardmetro mais importante do modelo. Concluem
ainda que, levando em conta a insuficiente quantidade de informag@io sobre este
parametro chave em reatores agitados, o trabalho permitiu uma primeira determinagao
da distribuicdio da taxa de dissipagdo local ¢ em diferentes configuragdes de reatores
de mistura. J que esta ndo é uma quantidade medida diretamente, argumenta-se que
uma equagio adequada para a sua determinaggo deve ser encontrada primeiro.

WINARDI et al. (1988) visualizaram o escoamento ao redor de uma turbina de
duas pas planas verticais. Os resultados mostraram que o escoamento entre as pas da
turbina é uma alternincia de cinco padrdes distintos que sio substituidos um pelo
outro. A distribuicio de velocidades dos escoamentos estimados a partir da



visualizacdo por quadros foram bastante diferentes das distribuicdes médias obtidas.
As distribuigdes de velocidades em volta das turbinas foram calculadas a partir do
movimento de particulas de tragadores em movimento. Quanto ao escoamento no
tanque como um todo, este foi considerado mais complicado do que na regido da pa
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 vortices
verticais que aparecem e desaparecem atras das pas da turbinas e inibidores, em volta
do eixo do impulsor e na superficie do liquido. Os fluxos reversos & diregéo principal
do escoamento nas regides distantes do impulsor também foram observados. Os
autores procuraram mostrar que os escoamentos reais em tanques sao muito instaveis
e afirmaram que o escoamento em tanques poderia ser do tipo instavel, sendo
composto de muitos tipos de escoamentos turbulentos distribuidos localmente no
tanque ao mesmo tempo, sendo que essa distribuicdo mudaria continuamente no
tempo.

STENBERG ¢ ANDERSON (1988a) descreveram um método para avaliar o
coeficiente de transferéncia gas-liquido, k@, em um tanque agitado a partir de um
medidor de resposta transiente. O método envolveu medidas de concentragao em
varias posicdes da fase liquida € um modelo de dispersdo axial para a fase gasosa. Os
resultados apresentados mostraram as diferencas entre os métodos de avaliagdo. Um
dado importante do trabalho foi a observagio de que a transferéncia de massa
proxima ao impulsor era muito maior do que no restante do tanque. Apesar disso,
devido ao curto periodo de tempo, isto teve pouco efeito sobre o coeficiente de
transferéncia gas-liquido avaliado. Entretanto, a principal falha do método usado foi 2
falta de dados precisos do tempo de residéncia da fase gasosa (tempo de circulago no
seio liquido).

STENBERG ¢ ANDERSON (1988b) modelaram a transferéncia de massa gas-
liquido em tanques agitados, com geometria similares, sendo que os coeficientes de
transferéncia foram determinados pela medida em estado néo estacionario de taxas de
dissolugio de oxigénio na agua. O planejamento experimental e seu efeito nos
modelos de escala real foram criticamente discutidos. Foram reportados os resultados
dos efeitos do tamanho, velocidade do impulsor, energia introduzida e velocidade
superficial do gas sobre o coeficiente de transferéncia de massa. Os dados foram
ajustados para os modelos, sendo também apresentados modelos que pudessem
reduzir o nimero de parimetros e, em adicdo, busca o melhor entendimento do

fendmeno que determina a melhor transferéncia de massa. Uma analise estatistica foi



aplicada no sentido de separar os principais efeitos. As conclusdes foram que a
modelagem de transferéncia de massa gas-liquido é uma tarefa ainda muito dificil,
dadas as limitacdes do entendimento hidrodindmico.

ARRUA et al. (1991) estudaram a transferéncia de massa em tanques agitados a
fim de medir o coeficiente de transferéncia de massa entre bolhas de gés imersas em
liquido, onde foram envolvidos os processos de dessor¢ao. Eles utilizaram um método
quimico denominado de pseudo-estacionario que elimina a necessidade de medir
concentragdo na fase liquida. Seus dados sugeriram uma relagdo linear entre o
coeficiente de transferéncia de massa e a rotagdo do impulsor para uma faixa de
rotacio entre 105 e 670 rpm, com diferentes taxas de fluxos de gas. Esta ultima foi
oriunda de um sistema simples de borbulhamento de gas hélio, localizado sob a parte
inferior das pas do impulsor. Entretanto, os referidos autores reportam-se a literatura
da area afirmando que os coeficientes de transferéncia de massa dependem de
aspectos especificos do sistema de agitagdo, incluindo o design e localizacdo do
aspersor e dos inibidores, forma e localizagdo, didmetro e altura do tanque, indicando
que esses sio0 os principais fatores que tém resultado em grandes diferencgas entre os
dados reportados. Assim, mais uma vez fica claro que a geometria do sistema € um
fator limitante nesses tipos de comparagdo, onde uma simples diferenga no detalhe
geométrico pode causar grandes diferengas entre os coeficientes medidos.

KRESTA ¢ WOOD (1991) fizeram um estudo para prever o escoamento
turbulento tridimensional em tanques agitados, usando um impulsor tipo turbina de
disco Rushton. Basicamente os autores estenderam um modelo desenvolvido por
KOLAR (1982) apud KRESTA ¢ WOOD (1991), pelo uso do modelo x-& para obter
estimativas diretas de x e & na periferia das pas. Simulagdes tridimensionais
permitiram um tratamento realistico dos inibidores. O numero de parametros
requerido para a aplicagdo do modelo foi reduzido a dois: a velocidade rotacional ¢ 0
didgmetro do impulsor. Os autores mostraram que houve uma excelente concordéncia
entre 2 modelagem e os dados experimentais publicados recentemente. Isto foi
particularmente verdadeiro na zona de descarga do impulsor, onde os detalhes do
comportamento previsto da energja cinética turbulenta e taxa de dissipagdo de enerma
estavam em concordancia quantitativa com os dados disponiveis.

RANADE ef al. (1992) fizeram comparacbes de escoamentos axiais de
impulsores usando um anemdmetro a laser Doppler (LDA). Os autores estudaram a

influéncia da forma para oito impulsores de escoamento axial em tanques agitados
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usando 0 LDA. Em todos os casos a razio entre os didmetros do tanque e do
impulsor foi de 1/3 (semelhantes ao de CUNHA, 1993) e os impulsores localizados no
centro do tanque. Os escoamentos gerados pelos diferentes impulsores foram
comparados em termos de velocidades médias, energia cinética turbulenta, efetividade
de bombeamento, e eficiéncia hidraulica. Os dados de escoamento medidos proximos
ao impulsor foram apresentados na forma adequada para especificar as condi¢des de
contorno ao modelo numérico. O modelo x-¢ mostrou ser adequado para prever o
escoamento do tanque para todos os impulsores. As principais conclusdes acerca do
trabalho foram que os diferentes impulsores de escoamentos axiais mostraram
marcadamente diferentes escoamentos na vizinhanga da parede e no corpo liquido. O
modelo x-& pode ser usado para simular escoamento gerado por esses tipos de
impulsores. Dois pardmetros foram definidos para caracterizar esses impulsores. A
eficiéncia hidraulica e a efetividade de bombeamento. Concluem ainda dizendo que
uma investigacdo sistematica com relag@io a estrutura de escoamento € mistura esta
ainda em desenvolvimento.

ZHU e GREEN (1992) a0 estudarem trabalhos publicados na literatura da area
sobre misturadores gas-liquido de alto desempenho no processo de transferéncia de
massa, mostraram uma consideravel discrepancia entre correlagdes de diferentes
autores, sugerindo outros estudos melhor embasados para entender o assunto neste
campo. Os reatores de alto desempenho sdo adequados para reagdes de cinéticas
rapidas. Neste caso as principais conclusdes foram que ha uma tendéncia para o
estudo e pesquisa para esse tipo de reator; sendo que 2 maioria desses estudos foram
em sistemas confinados para ar-agua. Ademais, a investigagdo dos efeitos de
propriedades fisicas tais como viscosidade, tensdo superficial ¢ comportamento de
coalescéncia ¢é falha. Os estudos em equipamento de baixa intensidade, tais como 0s
tanques de mistura, ou colunas de borbulhamento nio podem ser diretamente
aplicados para misturadores de alta intensidade devido as diferentes interagdes
hidrodindmicas.

KUNCEWICZ (1992) buscou uma solucgo tridimensional da equagdo de Navier-
Stokes numericamente em tanques de mistura. A solugdo se refere a impulsores de
pas e turbinas operando em regime de mistura laminar, que ¢ de interesse tedrico para
esta pesquisa € pouco pratico no momento.

DICKEY et al. (1992) descreveram os campos de escoamento produzidos por
escoamentos padriio, afirmando que as caracteristicas de descarga impostas pelos



61

impulsores rotativos determinam o padrio de circulagdo do fluido. Por exemplo,
impulsores de escoamento radial criam dois “loops” de circulagdo, enquanto que 0s
escoamentos axiais produzem varios tipos de “loops” simples. Como consequéncia
imediata, idénticos impulsores em diferentes tanques podem produzir diferentes
padrdes de escoamentos. Os referidos autores tecem ainda comentarios sobre a
influéncia do tamanho da turbina no padrio de escoamento do seio do liquido.
Descreve que o nivel do liquido ndo deve ultrapassar 1,2 vezes o didmetro do tanque.
Se isso ocorrer, deve-se introduzir mais um impulsor. J& o efeito da viscosidade € um
complicador a mais e influencia drasticamente o padrdo de escoamento para qualquer
tipo de impulsor. Os autores concluem que a diversidade de aplicacdes e tipos
diferentes de misturadores permitem excecdes para todas as regras para Os
escoamentos e tipos de tanques estudados por eles.

KRESTA e WOOD (1993) estudaram os campos de escoamento produzidos por
turbinas de pas planas inclinadas 45° em tanques agitados, a caracterizagdo da
turbuléncia e a estimacgiio da taxa de dissipag@io de energia. As principais conclusdes
dos autores sdo: A aproximagio isotropica local foi confirmada pela similaridade das
trés componentes de flutuagdo de velocidade e pela similaridade das trés escalas de
tempo integrais. Existe também uma grande necessidade de medidas da taxa de
dissipagio de energia no corpo do fluido, para varias geometrias, para um melhor
entendimento da distribuicio do consumo de energia no tanque. Até que esta
distribuicio de consumo de energia seja melhor entendida e quantificada as
correlagdes genéricas que tém sido desenvolvidas usando o conceito de energia por
unidade de volume n3o podem ser confirmadas.

CHAPPLE e KRESTA (1994) estudaram o efeito da geometria sobre a estabilidade
de escoamentos padrio em tanques agitados. A estabilidade foi examinada através da
visualizacio do escoamento. O grau de instabilidade'’, segundo os autores, significa
um parimetro que define eficiéncia de mistura por meio da manutengéo da diregdo do
campo de velocidades, que pode afetar o padrio de escoamento nos tanques,
tornando-os inconstantes no tempo. Neste caso, o didmetro, o mimero de imbidores,
as interagdes dos tipos de impulsores com o numero de inibidores e o tipo de impulsor
com o espacamento ao fundo do tanque afetaram a estabilidade direcional do

17 O coeficiente direcional tem sido definido para quantificar a estabilidade direcional do escoamento
padriio no tempo. Este d4 informacdes diferentes daquela da velocidade ou intensidade turbulenta
(r.m.s). Ambas das quais medem a magnitude das flutuagSes da velocidade. mas descarta todas as
informacdes direcionais.
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escoamento. Segundo os autores, historicamente a circulagdo padrdo (escoamento
padrio) em tanques de mistura tem sido representada como um escoamento bi-
dimensional estacionario. Na realidade, entretanto, 0 escoamento em um tanque
agitado ¢ tri-dimensional e os detalhes da circulagdo padrdo sdo instaveis, variando de
um instante a outro (ver, por exemplo, TATTERSON er al. (1980), ja citado
anteriormente. Assim, CHAPPLE e KRESTA (1994) buscaram formas de quantificar a
instabilidade em tanques de mistura analisando como a geometria interagiu no
processo de mistura em quest3o.

DIEBBAR, et al. (1996) simularam dispersdo de um gés (oxigénio) em liquido
com escoamento turbulento bi-dimensional e regime estacionario em tanques de
mistura (sofware FIP4D). Um dos objetivos dos autores foi testar a habilidade da
dindmica dos fluidos computacional, independentemente da geometria e da escala
sistema e os processos de troca via borbulhamento de ar na parte inferior da turbina.
A vazio de ar era suficientemente baixa para que esta ndo influenciasse no
escoamento provocado pela turbina. A transferéncia de massa foi prevista pelo uso de
um modelo de dois fluidos. As condi¢Ges de contorno foram discutidas, como o ponto
de injecdo de ar na turbina. Os resultados das simulagdes foram comparados com
dados experimentais para os coeficientes globais de transferéncia volumétrico. Houve
uma satisfatoria concordancia com os dados experimentais numa ampla faixa de
condi¢Oes de operagdo. DIEBBAR, et al. (1996) consideraram 4 condi¢des de contornos
gerais: impulsor, paredes, orificio de inje¢do no anel injetor de gas e superficie. As
condi¢des de contorno aplicada para as paredes foram as de no-slip (assumindo o
perfil logaritmo de velocidade tradicional); para a fase gasosa considerou o fluxo
através da parede igual a zero; a superficie livre foi considerada plana, portanto segue
que a velocidade normal e os fluxos normais de % e £ reduzem-se a zero, exceto a
velocidade da fase gasosa (bolhas). Os autores concluiram que as taxas de
transferéncia de massa, K; (volumétrico), concordou bem com os dados
experimentais, mas o0s pardmetros principais foram a escala de comprimento
turbulenta e o coeficiente de arraste das bolhas. Assim, mais uma vez a superficie foi
considerada como uma superficie solida, porém porosa. Isto €, uma vez que as bolhas
chegam na superficie, elas a atravessam.

RANADE et al. (1996b) simularam escoamentos tridimensionais (3D) em tanques
de mistura com impulsores tipo turbina P7D, em regime turbulento com o uso do
codigo computacional FLUENT. As caracteristicas geométricas foram idénticas aquelas
usada por CUNHA (1993) e MOMESSO (1996), exceto a largura da turbina utilizada igual



63

a 0.03m ao invés de aproximadamente 0.01m. A contribuigdo principal do estudo de
RANADE et al. (1996b) ¢ a possibilidade de simular os detalhes do escoamento entre as
pas do impulsor. Isso € feito usando malhas moveis e deformadas, a qual foi modelada
pelo software GEOMESH (do FLUENT Inc., USA). Desta forma, uma vez que o
escoamento, inicialmente ndo estacionario, torna-se estacionario dentro da regido da
turbina em poucas ciclos de rotagdo, este torna-se ciclicamente repetitivo. Neste caso,
uma “fotografia” instantinea (solugio em qualquer instante particular) pode descrever
o escoamento dentro da regido da turbina com suficiente detalhes. Entretanto, o
tempo para essas simulagdes em regime transiente ¢ enorme. O meétodo também
basicamente envolve tomadas instantineas do escoamento ao longo do tanque com o
impulsor em qualquer posi¢o particular com relagdo aos inibidores de vortices, sem a
necessidade de qualquer informag3o experimental sobre as condi¢des de contorno
préximas da turbina (técnica snapshot approach). Tal procedimento € apontado pelos
autores como uma proposta geral para varias configuragdes de misturadores.

Entretanto, o interesse recai na regido do impulsor e nada ¢ dito sobre a superficie do
fluido.

Semelhantemente ao trabalho de RANADE et al. (1996b), RANADE (1997) fez
novamente uso do codigo computacional FLUENT para simular escoamentos
tridimensionais (3D) em tanques de mistura com impulsores, s6 que para O tipo
turbina Ruhston, em regime laminar e turbulento. A rotagdo do impulsor foi modelada
em funcdo de termos fontes apropriados nos contornos proximos ao impulsor. O
modelo foi validado pela comparagio 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 caixa preta. Esta abordagem
requer condices de contorno que necessitam ser determinadas experimentalmente,
bastando apenas as especificagdes da geometria e velocidade rotacional do impulsor.
Desta forma ele concluiu seu trabalho afirmando que a sua proposta geral captura 0s
detalhes de qualquer tipo de escoamento gerado por este tipo de impulsor sem o
requerimento de dados experimentais do impulsor. Além disso, descreve uma boa
concordincia tanto qualitativa quanto quantitativa quando comparadas com o0s
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
regido do impulsor, deixando de lado a superficie livre do fluido. Além do mais, ndo
foi claramente mostrado com foi feito tal procedimento para implementacdo das
condigdes de contorno na regido do impulsor. RANADE (1997), finaliza afirmando que



existem muitas limitagdes para o tipo de modelagem utilizada (snapshot approach) e
tais simulagdes sdo tteis para previsdes preliminares.

KAWASE er al. (1997) estudaram o coeficiente de transferéncia de massa
volumétrico em tanques com turbinas de disco, dotado de aspersor de gas instalado
abaixo do impulsor rotativo. Os fluidos estudados foram os newtonianos e nZo-
newtonianos, com trés fases: gas, liquido e solido. O coeficiente de transferéncia
apresentou um decrescimento de seu valor com a presenga de particulas solidas na
4gua, com vazio de gas introduzida e velocidade do impulsor constantes para cada
experimento. A explicacdo é que com a presenca das particulas solidas ha um
decréscimo da intensidade turbulenta e da mobilidade da interface, aumentando a
viscosidade efetiva do escoamento. Entretanto, isso ndo ocorreu quando o fluido era
ndo-newtoniano.

SMITH (1997) estudou o escoamento bi-dimensional em tanques de mistura com
regime transiente, usando o modelo de turbuléncia £-¢. O objetivo foi simular uma
descrigdo realistica do comportamento da mistura de lodo (dispersdo de particulas)
em tanques de escala industrial, portanto bastante distinto dos tanques descritos por
CUNHA (1993). SMITH (1997) incorporou uma solugdo estratégica umica que
efetivamente desacoplou os calculos da turbuléncia a partir da solugdo da equacdo de
momento. Assim, além de usar um codigo computacional, o autor desenvolveu
pesquisas particulares para facilitar a interface dos calculos de transporte de particulas
com os calculos de velocidade dos fluidos. Portanto, o codigo original foi
“modificado” para testar modelos fisicos e compatibiliza-los com os métodos
numéricos usados. Os dados, obtidos a partir da modelagem computacional, estavam
em acordo com observagdes experimentais de forma qualitativa. Comparagoes exatas
ndo foram obtidas até aquele momento. O autor comenta ainda, oportunamente, que
as condicdes de contorno do impulsor e o modelo k-¢ foram as partes mais falhas da
simulagio e esta s6 poderia ser melhorada pelo fornecimento das condi¢des de
contorno mais detalhadas nas vizinhangas do impulsor. Conclui também que 2
escoamento bi-dimensional estudado ¢ menos caro computacionalmente,
apresentando uma maior facilidade de ser visualizado e que esta simplificagéo tem
sido utilizada com sucesso em muitos estudos sobre tanques de mistura, como nos
trabalhos de HEAVES ¢ GREAVES (1992b). Desta forma, SMITH (1997) utilizou a mesma
abordagem que HARVEY e GREAVES (1982ab), com pequenas modificacdes na
abordagem da velocidade tangencial. Adotou a condigdo de contorno no-slip nas
paredes solidas do tanque, e considerou tensdo na superficie liquida igual a zero
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(interface ar-agua) e também na simetria (linha central do tanque). Seus resultados
indicaram que a energia cinética turbulenta, &, é maior proxima da superficie inferior
da turbina onde a velocidade € maior, como esperado, e decresce rapidamente
préximo a parede do tanque e na superficie livre, onde a velocidade € baixa. O mesmo
acontece com a taxa de dissipagdo de energia cinética, & .

SMITH (1997) na verdade fez as consideragdes convencionais das condi¢des de
contorno na superficie com £ e & Comenta ainda sobre a falta de dados experimentais
apropriados também para a regifo da turbina. Mas, entre todas as referéncias atuais
citadas neste capitulo, em que foram propostos os estudos com simulagdo numérica
com tanques de mistura, esta foi a Unica que se referiu & superficie livre
explicitamente, demonstrando a falta de interesse com relac@o a esta, uma vez que
sempre o fendmeno de interesse € a regido da turbina.

Como pdde ser visto, a revisdo sobre experimentos e simulagdo em tanques de
mistura apontam para uma gama enorme de pontos de vista sobre o tema. Mesmo as
inovacdes numeéricas indicadas pelas referéncias mais atuais sobre o assunto
apresentam muitas limitagdes do ponto de vista dos dados experimentais
comparativos com as simulagdes, seja no sentido da abordagem das condi¢des de
contorno, bem como do ponto de vista das limitacdes dos métodos computacionais.
Algumas referéncias citam a necessidade de trabalhar com escoamentos tri-
dimensionais. Outros sugerem que as simulagdes bi-dimensionais sdo suficientes para
simular os escoamentos em aplicagdes na engenharia. Algumas referéncias ndo 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 superficie,
que em nenhum momento deste capitulo foi mostrada a abordagem adequada para o
tema de interesse para este trabalho.

Entretanto, como ja foi discutido anteriormente, todos as referéncias foram
Uteis na analise qualitativa dos escoamentos gerados pelas simulagGes dos
escoamentos em tanques de mistura.
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3.17 A FORMULAGCAO MATEMATICA DA TURBULENCIA

Na presente apresentacdo, interessam as seguintes grandezas de velocidades
(U, W), de concentragio (C) e de pressdo (P). Para calcular os valores médios das
distribui¢des flutuantes de velocidade, de pressio e concentragio foi usada a
aproximacao de Reynolds.

De acordo com Anderson et al (1984) apud BOTELHO & MOREIRA (1991)'®
podemos particularizar a equagio geral de transporte respectivamente para a
continuidade, quantidade de movimento e massa. As formas conservativas das

equagdes diferenciais correspondentes s3o:

(1) para a continuidade:

op O —
il R Pt .+ p'u. |=0 3.42
a o, (puj pufj (3.42)

(i) para a quantidade de movimento

a( ;J F [ k.] P b ( oy : %J
| AP [ +—| i +u, pu, |=—+—| T —u, pu—pu'u.—~pu','u . | (3.43)
a &j J J ari &j T J J J
onde
ou, Ou;,| 2 _ ou
= —Y+—L|-Z§ —% 3.44
Ty ﬂ{[axj axz} 3 T axk} ( )

(ii) para massa, onde a evolugdo de uma grandeza escalar (como a concentragio de
massa dos gases dissolvidos em questio):

0 0 0 oC —
E(p(f)+§ (pCuj)zgf—[D s —PC 'uj'}Sm (3.45)
i ] i

.

'8 Anderson. A . A ., Tannehill, J. C., and Pletcher, R. H. (1984) - Computational Fluid Mechanics
and Heat Transfer. Hemisphere Publishing Corp. New York.
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onde S¢ € dado por

(3.46)

onde

C ¢ a concentragio média do gas na agua

u; € a componente i da velocidade média

x; € a dimens3o 7

u’; € a componente ; da flutuagio de velocidade
D,z € a difusividade molecular

Se € a parcela de fonte e sumidouros.

A barra indica operacio média temporal. Nas equagdes (3.42-3.45) os
simbolos u;, 7;, P e C representam as médias temporais também. Porém na equagio
(3.46) u; e p sdo valores médios instantaneos. Ja as flutuagdes em outras propriedades
do fluido como a viscosidade (u), a difusividade molecular (D45) sdo usualmente
pequenas e foram desprezadas nas equagdes (3.44-3.45).

Antes que estas equacgBes possam ser usadas na resolu¢do de problemas,
devem-se obter expressdes convenientes para os produtos médios de duas flutuagdes.
As velocidades e as pressdes sdo quantidades médias temporais e as componentes
tensores de tensdo sdo as somas das viscosidades de cisalhamento e tensdes de
Reynolds (BIRD et al., 1960). Em termos do campo de velocidades, estes produtos sio
denominados de tensdes de Reynolds. A hipotese de Boussinesq (1877), sugeriu que
as tensoes turbulentas aparentes fossem relacionadas com os gradientes de velocidade
através de uma viscosidade turbulenta aparente, v; (definida como v; = u/p) na forma:

all- 8u 2 o =
-p uj'uj' — }ut[gl-i- ax-’ J—Eé‘y[ﬂr ‘!;L-l'ka (3.47)
i i g 4

onde £ € a energia cinética média de turbuléncia.

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 hipotese de
Boussinesq, tem-se:
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-pu,C=D, (3.48)

PR

onde D; € uma difusividade turbulenta aparente.

Podemos argumentar ainda que em situagdes especiais (aguas rasas, por
exemplo) o processo de mistura é muito rapido na dimensdo vertical, z, podendo-se
considerar uma concentra¢do uniforme nesta dimens3o, excluindo-se a camada limite
de concentragdo, junto & superficie. Podemos entfo utilizar, para a quantificagdo do
fluxo de massa na superficie, as expressdes mostradas a seguir:

m=D,25 (3.49)
cz
m=K,(Cs -C(t)) (3.49b)

onde Cs ¢ a concentragdo de gas na superficie livre. Quando se tratar de dessor¢ao de
um gas tragador Cs ¢é igual a zero e o fluxo torna-se negativo. Quando € absorgdo de
gas, Cs> Cyy e o fluxo é positivo. Na verdade a equacgio (3.49a) € a lei de Fick para o
caso turbulento. Entretanto, como o perfil de concentragdo € normalmente
desconhecido, a equagdo (3.49b) € utilizada em principio, bastando conhecer as
condi¢des limites para a concentragdo. Porém, cria-se uma deficiéncia com relagao as
incertezas decorrentes da turbuléncia, pois todas elas estdo comprometidas em K;, o
coeficiente de transferéncia de massa, que indica a facilidade ou dificuldade que uma
substancia tem de ser absorvida ou dessorvida da agua.

Considerando que o fluido é incompressivel, como a agua, onde p’ = 0 e
Dp’/Dt = 0, as equagdes da continuidade e da quantidade de movimento tornam-se:

i 3.50
x, (3.50)

0 0 o 0 s

E(ﬁui)‘f“—j(pliuj):-——i"—j[fg —ﬂli ujj (35])

onde

G —
Ty _pui'u‘j =(ﬂ+ﬂ:{{auz +—JJ—£5§-P]C:1 (3.52)
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De acordo com BIRD er al. (1960) as equagOes em coordenadas cilindricas, nas
dire¢des 7 € z, tornam-se:

continuidade:

2 (ow)+2 L (prv)=0 (3.53)
oz ¥ or
a equac@o de transporte na diregio radial:

o 0 L 6P 2120 -
& Bl g, o WAL SO0 5, 0 W S 0 RN O,
(pU)+—=—(p )+r (rpUT) = (rp J—(—

(3.54)
0 8W+6U +18( 2@ Lo u
oz Hef or &z ror #efrz
a equacgdo de transporte na dire¢do axial:
0 o 10 & 2.e( -
— (oW )+ — (oW W )+ ——(rpUW )= ——-=—| pk
SO 2 o)L epw)=- L 22 o )+
(3.55)
6{ BW} 16 [aW aU]
Hoy2—— [+=— — |
oz oz rar o oz
onde
Heg = HT U, (3.56)

€ a viscosidade efetiva do escoamento turbulento. A equagio de transporte de massa é
dada por:

260+ 200+ 20000+ 2 0+ D)E |+ 2 D, +0)E -5,

(3.57a)

Esta equacgdo pode ser conduzida para uma outra forma mais completa:

20+ 20922 a0+ 2 [(Dmp)g igl:r(DAB+Dt)%}=Ki(CS _c)

&
(3.57b)
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A dependéncia de K; com as caracteristicas dos diferentes tipos de
escoamentos ndo € ainda bem compreendida porque os processos de absorgdo ou
dessorgdo do gas pelo liquido s3o controlados, principalmente, pela agitagdo
turbulenta. E como ja foi visto anteriormente estes fendmenos necessitam de uma
formulagdo mais adequada que permita a quantificaggo mais imediata de pardmetros a
ela relacionados.

Para a determinag3o dos coeficientes de transferéncia, K,, considerando que
ndo hajam fontes ou sumidouros do gas em questdo, além da atmosfera, sem termos

advectivos e sem gradientes de concentragdo no seu interior, a expressio anterior fica:

iif— -k,(cs-C,) (3.58)

e integrando a equagdo acima, obtém-se:

C=C;—(Cs-C,)exp(-K, 1) (3.59)

Assim foram obtidas novamente as equagOes basicas para a transferéncia
interfacial de gases. De acordo com SCHULZ er al. (1991,1992) os resultados temporais
apresentados, que mostram o acerto da evolugdo exponencial, sd3o inuteis para
compreender a regido de camada-limite de concentrag@o, pois esta € caracterizada por
gradientes muito elevados de concentrag@io, os quais foram desprezados nas
simplificacdes. Segundo SCHULZ er al. (1991, 1992) devido a essa falta de informagdes
espaciais nos equacionamentos tradicionais, uma série de estudos foi conduzida ao
longo deste século.



71

3.18 A NATUREZA DA TURBULENCIA E OS MODELOS DE TURBULENCIA

LIST et al. (1988) discorrem sobre a modelagem turbulenta da superficie da agua
comentando que uma das maiores controvérsias desenvolvidas na hidraulica e na
mecanica dos fluidos em geral esta relacionada a questfio de quanto estes modelos
computacionais realmente representam tais escoamentos. Comenta-se mais uma vez
que qualquer modelo computacional pode ser somente uma representagdo matematica
do processo fisico que esta sendo modelado e que a turbuléncia ¢ um dos grandes
problemas da mecénica dos fluidos que ainda néo foi resolvido. As razdes disso serao
vistas mais adiante. Segundo LIST ez al. (1988), apesar do incrivel desenvolvimento da
poténcia dos computadores nos ultimos 20 anos, tal avango ndo ocorreu

paralelamente com relagdio 2o entendimento dos mecanismos basicos no escoamento
de fluidos.

De acordo com LIST er al. (1988) a tarefa principal de qualquer modelo
turbulento é representar convenientemente as tensdes de Reynolds, ou as flutuagGes
nas equagdes do escoamento médio, de modo que “fechem™ essas equagoes.
Hipéteses sdo introduzidas correlacionando essas tensdes com as informagdes
empiricas. Assim, os modelos turbulentos sempre contém fungdes ou constantes. E
importante lembrar que os modelos turbulentos ndo descrevem os detalhes das
flutuagdes turbulentas, mas somente os efeitos médios desses termos sobre
quantidades médias. Isto significa que as correlagdes turbulentas sdo assumidas serem
caracterizadas por apenas poucos paradmetros. Por razdes dimensionais, a escala de
velocidade e a escala de comprimento do movimento turbulento tém um papel
importante neste tipo de abordagem (LAUNDER e SPALDING, 1974)

Uma vez que os pardmetros que “caracterizam” os escoamentos foram
convenientemente escolhidos, o modelador tem ainda duas tarefas: a primeira € obter
uma relacdo entre as tensdes correlagdes e esses pardmetros e, segundo, obter a
distribui¢io desses pardmetros sobre todo o campo do escoamento.

As dificuldades em abordar a turbuléncia, de acordo com RODI (1984), surgem
do fato de a turbuléncia ser um movimento turbilhonar, com altos nimeros de
Reynolds usualmente prevalescentes, que tém um amplo espectro de tamanhos de
vortices e um correspondente espectro de frequéncias de flutuagdo; seu movimento €
sempre rotacional e pode ser pensado como um emaranhado de elementos de vortices
cujos vetores podem ser alinhados em todas as diregdes, sendo altamente ndo
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estacionarios ou transientes. Os maiores turbilhdes estdo associados com flutuacdes
de baixa frequéncia e sdo determinados pelas condi¢des de contorno do escoamento,
sendo o seu tamanho da mesma ordem de magnitude do dominio do escoamento. Os
menores turbilhdes estio associados com altas frequéncias de flutuagdes e seu
tamanho ¢ limitado pela agio das forgas viscosas. Desta forma a amplitude do
espectro, e da mesma forma, a diferenca entre os maiores ¢ menores turbilhSes,
aumenta com o nimero de Reynolds. E principalmente o movimento turbulento de
grande escala que transporta a quantidade de movimento € a massa (ou calor) e
contribui para as correlagdes wu; € u,® resultantes do equacionamento da equac@o
de Navier-Stokes, denominadas de tenses de Reynolds. Portanto, é o movimento de

grande escala que tem de ser simulado em um modelo turbulento para a determinag&o
de uu, e ud.

Os turbilhdes sdo considerados como elementos que se estendem uns sobre os
outros. Devido a esse emaranhado a energia € passada dos maiores para 0s menores
turbilhdes até as forcas viscosas tornarem-se ativas, quando a energia € dissipada.
Esse processo € denominado de "cascata de energia”.

De acordo com RODI (1984) durante o processo de cascata, no qual a energia €
passada aos turbilhdes menores, a sensibilidade a diregdo € diminuida. Quando o
numero de Reynolds € alto o bastante, a ponto dos movimentos de grande e pequena
escala se separarem no espectro de energia, a sensibilidade a direco € perdida e a
pequena escala de movimento dissipativo torna-se isotropica'®?°. Assim, o movimento
de pequena escala € isotropico, enquanto o de grande escala ndo €. A isto denomina-
se de isotropia local, sendo um importante conceito na modelagdo da turbuléncia.
Devido a sua interagdo com o escoamento médio, 0 movimento turbulento de grande
escala depende grandemente das condi¢des de contorno de um problema. O
escoamento médio geralmente tem dire¢Ges preferenciais que sdo impostas no
movimento turbulento de grande escala.

19 HINZE (1959), define turbuléncia isotropica como o mais simples tipo de turbuléncia. Entretanto, ela é um
tipo hipotético de turbuléncia, porque nenhum escoamento verdadeiro ou real ¢ isotropico, embora condigdes
possam ser feitas de tal forma que a isotropia seja mais ou menos aproximada.

20 DAVIES (1972), descreve que em qualquer fluido turbulento existe uma forte tendéncia para que as médias
das flutuagBes quadradas das trés flutuagdes de velocidade seja uma igual a outra, ou seja, hd uma “tendéncia”
para a turbuléncia isotrépica.
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3.18.1 CONSIDERACOES SOBRE MODELOS TURBULENTOS

Segundo MARKATOS (1985) apud SOUZA F° (1995) os métodos computacionais
visam em esséncia simular tanto quanto sejam possiveis os detalhes do movimento ou,
quando suficiente, o comportamento do escoamento médio. Os métodos ainda estdo
em desenvolvimento e questdes matematicas estdo ainda sendo abordadas a partir de
novos pontos de vista. Como exemplo, podemos citar a estreita ligacdo entre a
"ciéncia do CAOS?", recentemente desenvolvida, e os fendmenos ndo-lineares da
turbuléncia. Neste caso particular, tanto o conceito fisico do CAOS vinculado a néo-
linearidade, bem como a ferramenta utilizada (voltada para "solugdes discretas” e ndo
continuas) permitiu um avango significativo no entendimento dos fendmenos
turbulentos.

Os itens apresentados a seguir resumenm as areas de interesse para a simulagdo
de escoamentos turbulentos, assim como os desenvolvimentos feitos e aqueles
considerados ainda necessarios neste campo de atuagao:

i) A "simulagio em turbuléncia" é necessaria nas mais diferentes areas, como:
Engenharias Quimica, Mecénica, Hidraulica, Ambiental, Ciéncias Biomédicas, e
outras.

if) Alguns resultados tém sido alcancados com modelos de duas equagdes para
fendmenos hidrodindmicos relativamente simples. Trabalhos de rotina de projetos
podem ser empreendidos em muitas aplicagBes praticas em engenharia, gragas aos
extensos estudos que tém otimizado esses modelos. Isto demonstra que esta forma de
abordagem ainda pode ser explorada com fins aplicativos.

iif) Insucessos sdo ainda comuns para muitas aplicagdes, particularmente as
que envolvem grandes curvaturas, intermiténcias™, grandes influéncias de flutuagGes,
efeitos de baixos nmimeros de Reynolds, rapida compressdo ou expansdo, grandes
turbilhdes, € reagdes quimicas cineticamente influenciaveis. Novos conhecimentos
conceituais s30 necessarios nessas areas.

2 Segundo MOURAO, R. F. (1997), CAOS ¢ um “Termo usado, em geral, para descrever o comportamento
quase imprevisivel de alguns sistemas dinimicos. (...) Um exemplo dessa imprevisibilidade pode ser
exemplificado se desejissemos prever a dire¢do das pequenas particulas suspensas em um fluido, cuja a
agitacdo ¢ denominada movimento browniano. (...) O conhecimento do estado de um sistema cadtico em
determinado tempo ndo permitira prever seu estado ulterior. (...) Na realidade, dois movimentos com estado
inicial idéntico, muito préximos entre si, podem evoluir de maneira totalmente diferente”.

ZEntretanto, apesar das grandes dificuldades nesta area STAMOU (1991), estudou com certo sucesso
problemas de sedimentagdo em tanques com paredes curvas. KOMORI er al. (1988), estudaram problemas de
renovagdo superficial e intermiténcias na superficie da 4gua em um canal aberto, obtendo bons resultados.
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iv) Apesar de alguns dos mais recentes pontos de vista prometerem a
descricio de conceitos de algumas das mais importantes consequéncias fisicas de
turbuléncia, eles ndo estdo ainda no seu estagio definitivo de desenvolvimento. De
acordo com RODI (1984), os métodos antigos e mais simples podem ser ainda
recomendados como ponto de partida para simulagdes em engenhana.
Consequentemente, muitos pesquisadores concentram seus esforgos em descrever a
turbuléncia a partir dos modelos ja desenvolvidos.

Pode-se resumir algumas caracteristicas da turbuléncia que permitem
vislumbrar sua natureza complexa com base nas observagdes de diferentes autores.
De acordo com TENNEKES e LUMLEY(1972)* apud SOUZA F° (1995):

i) o escoamento € aleatorio, e necessita de tratamento estatistico no estudo
desses processos;

if) 0 escoamento apresenta geralmente altos nimeros de Reynolds;

iif) ha a presenga de flutuagdes tridimensionais da vorticidade (escoamento
rotacional nas trés dire¢Ges coordenadas);

iv) as escalas de turbuléncia sdo muito maiores que a escala molecular;

v) a turbuléncia é uma propriedade do escoamento do fluido e nio do fluido
propriamente dito;

vi) todo escoamento ¢é dissipativo. As tensdes viscosas transformam
continuamente a energia cinética turbulenta em energia interna.

Ao longo dos tltimos 30 anos, os engenheiros tém desenvolvido, aplicado e
usado os modelos de turbuléncia para escoamentos superficiais de agua. 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 especifico, €
preciso considerar que a turbuléncia ¢ comum a todos os problemas de escoamento
superficiais de agua. Todos os modelos devem portanto tentar retratar
apropriadamente os efeitos da turbuléncia no calculo do campo de velocidade e seus
efeitos sobre a distribui¢do de calor, substancias dissolvidas tais como o oxigénio, ou
substincias particuladas, como os sedimentos.

Segundo LIST et al. (1988), as equagdes exatas que descrevem cada detalhe das
flutuagdes turbulentas sdo conhecidas e os procedimentos numéricos estdo disponiveis

2 TENNEKES, H., LUMLEY, J. L. (1972)-A first course in turbulence, Massachusetts, the MIT Press, Cap. 1.
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para resolver estas equagdes, em principio. Em uma solu¢do numérica, o campo de
escoamento deve ser discretizado por uma malha numérica. Para resolver os
movimentos turbulentos de pequena escala, em uma primeira avaliagdo, seriam
necessarios 10° a 10° pontos na malha para cobrir o dominio de escoamento em trés
dimensdes. Na maioria dos casos, as flutuacdes sdo completamente removidas do
equacionamento e sdo substituidas pela média adequada nas equagdes governantes.
O modelo deve, entfo, descrever completamente o efeito da turbuléncia sobre estas
equacdes do movimento médio.

3.18.2 MODELOS DE TURBULENCIA DE DUAS EQUACOES

LAUNDER e SPALDING (1974) classificam os modelos de turbuléncia dividindo-
os em dois grupos: os modelos que utilizam a concepcdo de viscosidade turbulenta e
os que n3o utilizam®. A classificagio dos modelos é: modelos sem equagdo de
transporte, com uma equagio de transporte e com duas equagdes de transporte. No
caso trata-se do transporte da propriedade turbulenta (energia cinética, taxa de
dissipagdo de energia cinética, flutuagio de vorticidade). Como no presente trabalho
foi usado o modelo de duas equagdes (modelo padrio 4-¢), foram discutidos
basicamente os principais aspectos deste modelo.

Os modelos de duas equacdes levam em conta o transporte de escala de
velocidade turbulenta quanto da escala de comprimento. Segundo RODI (1984), 0s
modelos de duas equagbes sdo os mais simples que prometem sucesso para
escoamentos no qual a escala de comprimento ndo pode ser descrita empiricamente de
uma maneira facil. Um exemplo sdo os escoamentos com recirculacio. GOSMAN er. al.
(1969) apresentaram um Estado da Arte sobre escoamentos com recirculagdo, no
entanto aplicando apenas o conceito de vorticidade e fungdo de corrente para
escoamento bidimensionais, surgindo como um prenmincic dos modelos turbulentos
mais modernos para escoamento com recirculagio. LAUNDER e SPALDING (1972, 1974)
descrevem modelos de turbuléncia de duas equagdes, fizendo uma ampla discussdo
sobre os mesmos.

4 HINZE (1959), aponta as consideracdes de Kolmogorov : “Em numeros de Reynolds altos existe uma faixa
de altos ntmeros de onda onde a turbuléncia esta estatisticamente em equilibrio e ¢ unicamente determinada
por parametros de dissipacio de energia e viscosidade turbulenta”. Este equilibrio universal € assim
denominado porcausa que a turbuléncia nesta faixa é independente de condigbes externas e de qualquer faixa
na escala de tempo e escala de comprimento efetiva desta turbuléncia, que somente pode ser resultante do efeito
de pardmetros de dissipagdo e viscosidade turbulenta.
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Grande nmimero de escoamentos tém sido reproduzidos com o mesmo grupo
de constantes empiricas nos modelos de duas equacdes, com suficiente precisdo para
a maioria das finalidades. KHODADADI et al. (1990), por exemplo, estudaram os efeitos
das constantes turbulentas nos escoamentos circulantes confinados, definindo um
numero adimensional de recirculagdo em tubos cilindricos, combustores ¢ camaras
ciclénicas. Os autores visaram obter mais informagdes sobre o comportamento do
modelo de turbuléncia k-& Entretanto, é importante mencionar que o modelo
turbulento n3o ¢ a Unica causa para certas discrepancias reportadas na literatura, mas
sim o procedimento de calculo de escoamentos com recirculago, nos quais a difus@o
numérica pode ser considerdvel (MALISKA, 1995 ¢ PATANKAR, 1980), provocados
geralmente por erro de truncamento e pelo fato da fungdo de interpolagdo ndo ser
exata.

Com as técnicas numéricas modernas de calculo, os modelos de duas equagdes
tornaram-se t40 pouco onerosos quanto os de uma equa¢ido (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, superficies livres (EIGER et al.,1994) e outros escoamentos bi e
tri-dimensionais. O modelo padrio de duas equag3es, 4-& usando constantes fixas e
tanto a viscosidade turbulenta como a difusividade como sendo isotropicas, tém
restricbes, mas a sua faixa de aplicabilidade pode ser estendida com modificagdes
relativamente simples.

MYONG e al. (1990) fizeram uma abordagem para melhorar o modelo £-£ em
escoamentos proximos as paredes, considerando duas caracteristicas de escalas de
comprimento para a taxa de dissipagdo de energia: uma para a regifo muito proxima a
parede e outra remota a ela, as quais foram relacionadas com as escalas de
transferéncia de quantidade de movimento em canais e tubos. Os autores buscaram
corrigir o comportamento das principais quantidades turbulentas tais como tensdes de
Reynolds, energia cinética turbulenta e sua dissipacdo proximas as paredes, &
distribui¢des de difusividade turbulenta de momento, basicamente para resolver um
problema basico: a precisio de previsdo das quantidades acima referidas, dentro ¢ fora
da regido proxima da parede. MINER et al. (1991) também fizeram uma abordagem
sobre o amortecimento causado pela parede no modelo k-& usando simulagdes para o
escoamento em canais com mimeros de Reynolds moderados, concluindo que
melhoras na modelagem das equacgdes de transportes de £ e £ podem ser feitas com o
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uso de diferentes fungdes diferentes daquelas referidas por MYONG er al. (1990), para
os termos de produg3o de energia.

Segundo LAKSHIMINARAYANA (1986) ha uma outra classificagdo geral de
modelos além daquela descrita por LAUNDER e SPALDING (1972.1974): 0S de
viscosidade turbulenta e de tensdes de Reynolds sendo o mais simples o de
Boussinesq (1877). LAKSHIMINARAYANA (1986) concluiu a partir de sua revisdo sobre
modelos turbulentos para escoamentos que aqueles de duas equagdes como 0 k-& que
usa C, como um valor constante, ndo sdo adequados para previsao de escoamentos
complexos tridimensionais. Entretanto, para escoamentos_bidimensionais mesmo com
separagdo, curvatura (STAMOU, 1991), ou rotagao, 0 uso de um modelo de duas
equagdes com uma expressdo propria de C, pode ser adequado. YANG et al. (1993)
lembram mais uma vez que na modelagem turbulenta o modelo %-& que foi elaborado
para escoamentos com altos numeros de Reynolds € o mais amplamente usado nos
calculos de engenharia. De fato, o modelo k-£ utiliza as grandezas que geralmente
estio associadas com estudos relacionados as altas agitagBes. Assim, as melhores
reproducdes de dados sobre transferéncia de gases devem estar associados com esta

faixa de agitacdo, que ¢ o caso do presente trabalho.
3.18.3 DESENVOLVIMENTO DO MODELO DE DUAS EQUACOES: 0 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 razoavel precisio, espera-se poder modelar a viscosidade da turbuléncia como

p = pVi (3.60)

onde V; e I sdo z velocidade e a escala de comprimento caracteristicas da turbuléncia.
O problema evidentemente é encontrar meios de avaliar V; ¢ /. Assim, Prandtl (1925),

estabeleceu o primeiro modelo algébrico, no qual o comprimento de mistura / deve

ser obtido algebricamente,
ou
V,= I—\ 3.61
lax. (3.61a)
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sendo x uma coordenada transversal ao escoamento. Dois pontos fracos existem nesse

modelo. O primeiro: nfo se leva em conta a convecgio e a difusdo de V:. Segundo,

se anula onde ﬁzo.
ox

Logo depois surgiu o primeiro modelo diferencial, também desenvolvido por
Prandtl (1945), sendo que ¥ foi interpretado da seguinte forma:

1
¥ = c{%jz (3.61b)

onde ¢ estabelecida uma equagdo diferencial para o transporte de energia cinética de
turbuléncia, para um fluido incompressivel. Segundo Anderson et al. (1984) apud
BOTELHO e MOREIRA (1991) esta equagdo € descrita na forma:

| w

+
a7 ox, ax, o | o Pr, |ox, I

J

e 2 _ _
-~ 7 ) all
P ﬁdru.% =%p:(au‘ "J + g [,u+ #’)6]{ _Copk (3.62)
J

onde o primeiro termo do lado esquerdo da equag@o ¢ a taxa de incremento de k,os
demais termos do segundo membro, respectivamente, s3o a taxa de geragio de k,a

taxa de difusdo de % e a taxa de dissipagiio de k . Pry é aproximadamente igual a 1,
denominado de nimero de Prandtl para a energia cinética turbulenta ¢ Cp = 0,09, de
acordo com RANADE e al. (1989b). Neste modelo de uma equacdo (diferencial), / deve
ser determinado por modelos algébricos.

Kolmogorov (1942) apud BOTELHO e MOREIRA (1991) propds um modelc de
turbuléncia supondo que a turbuléncia devia ser descrita por duas quantidades
independentes, sendo que a primeira escolhida foi a energia cinética de turbuléncia,

k, e a segunda foi uma frequéncia caracteristica do movimento turbulento. De
acordo com LAUNDER e SPALDING (1972) ambas devem ser determinadas por meio de
equagdes diferenciais. Posteriormente, os pardmetros escolhidos para fechar o

modelo de duas equacgdes passaram a ser a energia cinética £ e o comprimento de
mistura, /.
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De acordo com os autores supra citados, o célculo de / através de uma
equagio diferencial, torna possivel modelar escoamentos com recirculagao (elipticos)
e escoamentos totalmente desenvolvidos em dutos de se¢do transversal complexa,
uma vez que existe uma grande influéncia da geometria na distribuicdo dos
comprimentos de mistura turbulenta.

Apesar de todo o esforgo, a escolha da segunda variavel foi novamente
modificada por causa das dificuldades de representar alguns termos na equagdo de
transporte para /. Definindo-se & como a taxa de dissipag3o de energia da turbuléncia,
pela equagio (3.61D), a escala de tempo envolvida torna-se

(3.63a)

Assim,

(3.63b)

Escolhendo-se &£ como o segundo pardmetro no modelo de duas equagles, a
equagio de transporte da taxa de dissipagio de energia de turbuléncia geralmente
aceita (ver RODI, 1930) €:

2
. Ou, 4
p[a_g+uj agJ:C] yrg[aur + JJ o a {[#t]ag}‘_cz pg
a I ex, Jp\ax, ox ) ax,|(Pr, o, T

(3.64)

onde o primeiro termo do lado esquerdo da equacZo € a taxa de incremento de &, 0s
demais termos do segundo membro, respectivamente, s3o a taxa de geragdo de ¢, a
taxa de difusio de ¢ e a taxa de dissipagdo de & Pr, é aproximadamente igual a 1,3,
denominado de nimero de Prandtl para a taxa de dissipagdo de energia cinética
turbulenta, C; = 1,44 ¢ C; = 1,92, de acordo com RANADE et al. (1989b).

Desta forma, usando as equagdes (3.60), (3.6ib) e (3.63b), obtém-se a
viscosidade aparente em termos de k£ € &
_2
C,pk
£

H = (3.65)
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onde C,= Cp G = 0,09.

As equagdes (3.62) e (3.64) sdo validas somente em regides de regime
totalmente turbulento, distante de efeitos de amortecimento de paredes ou superficies
livres. Portanto, para resolvé-las numericamente € preciso estabelecer as condi¢des
internas de contorno.

A definicio da equagdes 3.65 ¢é utilizada em conjunto com as equagdes
diferenciais de k e de &. As trés equagdes podem ser resolvidas, simultaneamente,
utilizando procedimentos numéricos. O modelo x-¢ ¢ um modelo semi-empirico que
se baseia em analises dimensionais e possui coeficientes que devem ser determinados a
partir da experimentag@o.

O modelo k-& ja representado anteriormente é normalmente escrito, nos
textos que tratam da modela¢io numérica, na forma:

0 17} 0 ( u, ok

—(pok )+ — k)=—| ——|+G - 3.66

61‘(p e ox, (pu &) (sbc,.[(”E 8x1.]+ . (3.66)
3] 0 0 ( u, O¢ £
il il &)= —| L — - — .67
PG o (pu,e) ax,.[ak ax,} (C.G-Cype)- (3.67)

por conveniéncia o€ o, s30, respectivamente, o numero de Prandtl parake ¢, i € a
viscosidade turbulenta, G ¢ a taxa de gerag3o de turbuléncia, C; e C sdo constantes
empiricas no modelo. Observa-se, portanto, a semelhanca formal existente entre as
equagdes 3.66 e 3.67.

De acordo com LAUNDER e SPALDING (1972, 1974) e MINKOWYCZ (1988) o
modelo k-¢ descrito acima que contém cinco constantes C, , C; , Cs, Oy € G, € teve
os valores destas constantes avaliados a partir de experimentos substancialmente
diferentes. Os valores usuais sdo:

C,=0,09 C;=144 C;=192, =10 e o =13

2
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3.19 METODOS NUMERICOS APLICADOS A0S ESCOAMENTOS ELIPTICOS COM
RECIRCULACAO

Nesta segdo é apresentada uma descrigio da evolugdo dos métodos numéricos
capazes de prever escoamentos com caracteristicas elipticas. De acordo com
MALISKA (1995) os problemas elipticos sdo aqueles nos quais as informacdes fisicas se
transmitem em todas as diregSes coordenadas. Assim, os efeitos de pressdo e
difusivos sdo elipticos e requerem o estabelecimento de condi¢des de contorno em
ambos os sentidos da coordenada em questdo.

Também sio apresentados os principais estudos relacionados com o
desenvolvimento das fungSes de interpolagdo e uma avaliacio dos esquemas de
discretizagio para prever escoamentos elipticos. Dentre os estudos escolhidos e
relacionados com recirculagio sio ressaltadas aqui as funcdes de interpolagdo do tipo
exponencial e de poténcia que, de acordo com o que foi discutido em RANADE et al.
(1989b), sdo as mais eficientes. S3o também descritos os principais aspectos desses
métodos, desde os primeiros estudos até os dias atuais, sem perder de vista a
aplica¢do em sistemas de tanques de mistura.

O primeiro estudo sistematizado sobre recirculagdo em escoamentos
turbulentos 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 possivel, no entanto, aplicando o conceito de vorticidade e fungdo de corrente
para os casos bi-dimensionais. Os referidos autores discutiram sobre os principais
aspectos da recirculagio com aplicacdo em engenharia, em diversas situagdes,
mostrando o desenvolvimento e elaboragdo de programas para simular e resolver
alguns problemas classicos da mecinica dos fluidos, os quais requeriam que as

propriedades do escoamento dependessem apenas das varidveis espaciais.

Entretanto, GOSMAN et al. (1969) ndo conheciam os métodos atualmente
conhecidos para o acoplamento de pressio-velocidade. Por isso, talvez, tenham
utilizado o conceito de vorticidade e fun¢do de corrente. Até aquele momento, os
problemas elipticos eram considerados muito mais embaragosos para resolver do que
os denominados parabolicos. Além disso, até aquele presente momento as equagdes
elipticas que a engenharia costumava resolver eram somente aquelas de condugdo de
calor em estado estacionario em solidos.
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ZERBINI (1992) fez um levantamento da literatura sobre recirculagdo, com
aplicacdo a sistemas confinados (cdmaras cicl6nicas), apontando GOSMAN ef al. (1969)
como referéncia para varios trabalhos como os de CROWE et al.(1974)*, KUBO et al.
(1975)*, BUSNAINA et al (1981)” apud ZERBINI (1992).

Partindo-se cronologicamente dos estudos especificos em tanques de mistura,
fermentadores, aeradores, etc. (se¢des 3.15 e 3.16) desde BATES et al. (1963), CUTTER
(1966) até SMITH (1997), verficou-se que os principais estudos com simulagio numeérica
em tanques de mistura comecaram efetivamente com HARVEY e GREAVES (1982ab),
sendo que houve uma evolugo consideravel nos trabalhos de CHAPPLE e KRESTA
(1994), RANADE et al. (1989ab, 1992a.b e 1996b), RANADE et al. (1997b), bem como em
SMITH (1997), entre outros.

HARVEY ¢ GREAVES (1982ab) basearam-se nos dados experimentais de
GUNKEL et al. (1975), € aparentemente desenvolveram eles proprios os experimentos e
o0 programa para as simulagdes. RANADE et al. (1989a) também executaram medidas
turbulentas em tanques de mistura, porém nio desenvolveram o programa
computacional para as suas simulagdes (RANADE et al. (1989b), nas quais utilizaram um
programa comercial denominado FIAT (FLOW IN AGITED TANKS).

3.19.1 CONVERGENCIA E PRECISAO DOS ESQUEMAS DE DIFERENCAS FINITAS
PARA PROBLEMAS DE CONDUCAO E CONVECCAO BI-DIMENSIONAIS.

Nesta secio ¢ feita uma descrigdo dos diversos esquemas que usam diferentes
fungdes de interpolacdio, as quais surgem das equagdes de transporte diferenciais
aproximadas. Como a priori ndo se conhece a forma funcional da variagdo da variavel
em questiio (U, W, k, €, C, etc), necessita-se portanto de uma fungdo de interpolacéo
que descreva essa variagio no interior do volume de controle. MALISKA (1995},
descreve que, sem exagero, o estabelecimento da fun¢fio de interpolagdo € a parte
fundamental na concepgao de um método numerico.

Entretanto, antes de iniciar a descrigdo das discretizagdes analisadas €
conveniente definir alguns termos, de acordo com WROBEL (1989):

3 CROWET, C.T. et al. (1974) - Analysis of the flow field in cyclone separators. Computers and Fluids. V. 2,
DPp- 2634-2649.

% KUBO, L et al. (1975) - Numerical calculation of turbulent swirl flow. J. Fluids Eng. Mech., ASME. V. 97,
pp. 310-315.

7 BUSNAINA et al. (1981) - Numerical simulation of swirling flow in a cyclone chamber. In: Vortex Flows.
ASME Symp. On Fluid Mechanics of combustion Systems. Boulder, pp. 169-178.
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i) precisio: diz-se que uma solugdo € precisa quando ela difere da
solucdo exata da referida equacdo a menos de uma precisio pré-
estabelecida;

ii) consisténcia: um esquema é dito consistente quando, a0 refinarem-se

as aproximagdes discretizadas, no limite, as mesmas se tornam
matematicamente equivalentes as equagdes diferenciais originais;

iii) estabilidade: ¢ uma propriedade relacionada, basicamente, com O
tempo. Quando o método € instavel, uma pequena perturbagéo, tal
como um erro de truncamento, tende a crescer na medida em que O
processo de calculo avanga no tempo;

iv) convergéncia: é a condigio em relagdo a qual a solugdo do esquema

aproximado tende para a soluggo exata da equagdo diferencial;
SOUZA F2 (1994) descreve ainda dois termos importantes:

v) difusio numérica: tem efeitos semelhantes aos efeitos da difusdo
fisica (molecular e turbulenta), sendo que o fendmeno ¢ causado
puramente por efeitos numéricos;

vi) dispersio numérica: tem efeitos similares a dispersdo fisica, como na
difusdo numérica.

RUNCHAL (1972) é uma das primeiras referéncias em que se apresenta um
estudo da convergéncia e precisio (acuidade) de esquemas de diferencas finitas para
problemas de condugio e convecgdo de calor. Os esquemas estudados foram:
esquema de diferengas centrais, esquema upwind e um esquema, entdo recente,
proposto por SPALDING (1972). De acordo com RUNCHAL (1972), foi mostrado que o
esquema de SPALDING (1972) era a melhor escolha do ponte de vista tanto da preciséo
quanto da convergéncia. Toda a problematica girava em torno da falta de garantia da
convergéncia, que nem sempre era obtida, em fung@o dos parametros adimensionais,
mimero de Peclet e nimero de Reynolds. O melhor esquema foi posteriormente
denominado de esquema hibrido.

Seguindo o raciocinio de RUNCHAL (1972), SPALDING (1972) mostrou que O
esquema upwind da formulagio das expressdes diferenciais, em problemas
envolvendo o transporte simultineo de condugdo e convecgao, € superior a0 esquema
de diferencas centrais, quando o nimero de Peclet local dentro de uma malha ¢€ alto.
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A principal contribuicdo de SPALDIND (1972) talvez tenha sido aquela de
sugerir que as melhores analogias de diferengas finitas eram aquelas que se
aproximavam das expressdes diferenciais como um todo, € que uma solugdo exata
simples (isto ¢, unidimensional), forma uma 1til, legitima e independente fonte dessas
formulagBes algébricas ideais. O referido autor enuncia ainda que existem muitos
modos nos quais equagdes algébricas podem ser conmstruidas para simular o
comportamento das equagdes diferenciais parciais. Entretanto, alguns métodos s3ao
melhores do que outros em precisdo na simulagdo, conveniéncia de uso e tendéncia
para promover a convergéncia dentro do procedimento iterativo.

Os esquemas de diferencas centrais e o upwind s3o aqui discutidos juntamente
com oOs exponenciais com o objetivo de colocar lado a lado os esquemas
unidimensionais mais importantes.

3.19.2 FUNCOES DE INTERPOLACOES UNIDIMENSIONAIS

Para desenvolver esta segio considera-se a equagdo de transferéncia
unidimensional 3.68a, com parcelas advectivas e difusivas. Nesta equagéo, Ji, € o
fluxo da grandeza ,®, na direcio i. A primeira parcela do segundo membro, que
envolve a velocidade U;, na diregdio i, é a parcela advectiva, enquanto que a segunda
parcela ¢ difusiva.

oD
JI- = pUI(D - T —x_ (3.683)

i

p é a massa especifica do fluido e ' é o coeficiente de transferéncia em estudo
(viscosidade, condutividade térmica, difusividade, tanto turbulenta quanto molecuiar,
conforme o caso). Para efetuar o processo de discretizagdo, considera-se o eixo x;,
sobre o qual diferentes pontos s3o escolhidos. Normalmente estes pontos
correspondem aqueles nos quais se deseja conhecer o valor da funcdo @. A figura 3.4
ilustra o comentado. Nesta figura o eixo x;, foi denotado por r. O ponto P € conde
centramos a nossa ateng¢io momentanea. O ponto a esquerda recebe a notagdo cardeal
de oeste (WEST, inglés, recebendo como simbolo a letra W). O ponto a direita recebe
a notacdo cardeal de leste (EAST, em inglés, recebendo como simbolo a letra E.)
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Nota-se que definiu-se uma regido hachurada em torno do ponto P. Esta
regido é o volume de controle sobre o qual quantificamos o problema. Evidentemente
o volume de controle é, de fato, uma “linha de controle”, ja que o problema €
unidimensional. Desta forma, 4 esquerda ele é limitado pela parede w (ou pelo ponto
w), enquanto a direita ele ¢ limitado pela parede ”¢” (ou pelo ponto “€”).

«—ANW————p ——ANre —>

Figura 3.4: Discretizagdo Unidimensional. . sio os denominados pontos nodais.

Arw e Are sio as distincias entre o ponto P e seus vizinhos & esquerda e 2 direita,
respectivamente. Se a malha apresentar espagamento constante ambos serdo idénticos.

Considerando que ndo possa haver acumulagio da grandeza @ no ponto P,
tem-se que Ji = 0 e que, em termos dos pontos definidos na figura 3.4, a equag@o
3.68b pode ser representada como:

oD o
Ud| — pU®| =Ty, —-T .68b
pU®|, -~ pU®|, =Ty 7= To 5 (3.68b)

U é a velocidade na direcio r (radial). Note que se trabalhou nas “superficies” do

volume de controle (pontos e e w) que envolvem o ponto P.

Uma definicio conveniente de @, adotando uma func&o genérica para avaliar
® nos diferentes pontos marcados sobre r (denominados de pontos nodais), €
necessaria para dar prosseguimento ao desenvolvimento da discretizagao.

Diferentes funcdes de interpolagdo geram aproximacdes diferentes, que
produzem solugdes diferentes para a mesma equagao diferencial, enquanto a malha
ndo for suficientemente refinada (RUNCHAL, 1972; SPALDING, 1972; PATANKAR, 1980;
MALISKA, 1995).
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3.19.3 DIFERENCAS CENTRAIS

Esse esquema usa uma interpolacdo linear. Considerando a figura 3.4 acima,
em uma situagio na qual as faces do volume de controle estejam situadas no meio da
distancia entre os pontos nodais (PATANKAR, 1980), temos:

o =—F P (3.69)

Conseqiientemente, também podemos aproximar as derivadas como:

| _,-0, | B _0,-0,
al, Ar oA, Ar

e e w

(3.70)

Substituindo as equagdes 3.69 € 3.70 em 3.68b, considerando um campo de
velocidade uniforme, obtemos a equagao:

o, -0 O,+D, -2
[re—t. W, 3 E 4 P 371
~ 2Ar ° Ar? G
que apos um rearranjo transforma-se em
AP, = A D + A4, Dy (3.72)
sendo que
T, ol 2T pU 2I
A, =22 4 =-— 4+ 2 4 = +—2 3.5
PUATTTE 280 AT 2Ar AP G.73)

Para tornar o arranjo mais compacto, define-se dois simbolos F' e D, como
segue:

F=pU, p=le (3.74)
or

Ambos tém as mesmas dimensdes: F indica a convecgdo (ou o fluxo do escoamento),
enquanto D € a difusfio da condutdncia. PATANKAR (1980), chama a atenc@o para o
fato de D ser sempre positivo, enquanto F pode assumir valores tanto positivos
quanto negativos, dependendo da dire¢do do escoamento do fluido.
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Considerando que a velocidade U € positiva, a seguinte relagdo deve ser
satisfeita, para que o coeficiente A seja positivo:

pU
2Ar

£ 0 (3.75)

A express3o do membro esquerdo da inequagio 3.75 € o numero de Reynolds
da célula. Para a equagio da energia vale talvez mencionar que o numero de
Reynolds sera substituido pelo nimero de Peclet da célula.

3.19.4 ESQUEMA UPWIND

No intuito de evitar o surgimento de coeficientes negativos e as oscilagdes
numericas ja discutidas, usa-se o0 esquema upwind. As fungdes de interpolagio tém as
seguintes formas:

®, =0, ; ®, =0, ; U>0 (3.76)
®, =0, ; ©, =0, ; U<O0 G.77)

resultando nos mesmos coeficientes dados pela equagdo 3.73, para U positivo e
negativo. De acordo com MALISKA (1995), o esquema upwind tem uma relagdo direta
com o termo parabolico, uma vez que o valor da fungfo na interface € igual ao valor
da funcdo no volume a montante (calculo em marcha a partir de um valor anterior
conhecido).

3.19.5A SOLUCAO EXATA (ESQUEMA EXPONENCIAL)

Para descrever a solugdo exata SPALDING (1972) originalmente considerou a
transferéncia de calor unidimensional em estado estacionario, sem fontes internas de

calor, a partir da equaggo diferencial governante da temperatura 7 com a distancia r:

2
dT ;LdT

CyS dr dr?

=0 (3.78)

onde ¢; € o calor especifico 4 pressdo constante, G € a taxa de escoamento de massa
da substincia por unidade de area da segdo reta na dire¢do positiva de 7, e A € a
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condutividade térmica do meio. Para enfatizar suas caracteristicas principais,
SPALDING (1972), reescreveu a equago acima na forma:
df 4T

B " (3.79)

onde P, é o numero de Peclet, ou seja, é uma quantidade adimensional (cr.G.L/2), L €
o comprimento do dominio de interesse e 7 ¢ a temperatura adimensionalizada (cuja
variagio estd entre os valores 0 e 1); & € a razdo 7/L. Observa-se que P, controla a

importancia relativa dos termos de primeira e segunda ordem (ver equagdo 3.79).

Considerando que as temperaturas dos contornos do dominio uni-dimensional

sdo zero e um, respectivamente, ent3o as condi¢des de contorno sdo:

E=l ; T=d (3-80)
E=1 ¢ I=l (3.81)

Busca-se obter a solu¢do da equagdo com essas condi¢des de contorno, por
meio de procedimentos de discretizagio. Neste caso, entretanto, tem-se uma solucéo

exata que pode servir para os estudos iniciais acerca das fungdes de interpolacéo.

SPALDING (1972) parte da solugdo geral para o problema da equagdo 3.80
resultando em:

T = Ae™* + B (3.82)

onde A e B sdo constantes arbitrarias. A inser¢io das condigdes de contorno na
equacgdo 3.78 leva a:

E=0 ; 0=A+B (3.83)
=1 ; 1=Ae"*+B (3.84)
entdo
1
A= ] (3.85)
1
) 5o B , (3.86)
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e portanto a solucio requerida ¢:
T =(eP-1)/(ef -1) (3.87)

E ébvio que se o esquema exponencial € usado como a propria fungdo de
interpolacdio, a solugdo numérica obtida serd a exata, independentemente do numero
de malhas empregado.

Na figura abaixo ¢ mostrado a variagdo das curvas de @ (Phi) com § = r/L
para 9 valores de Pe.

Valores de Phi com r/L

Pe =20
Pe=-10
Pe=4
Pe=2
Pe=0
Pe=2
Pe=4
Pe=10
Pe=20

. 00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
riL

Figura 3.5: Curvas obtidas da equacéo 3.87, para os varios valores de Pe.
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3.19.6 A REPRESENTACAO DO FLUXO TOTAL

Voltando a representagio anteriormente adotada de avaliar a evolucdo da
funcdo ®, porém considerando o esquema bi-dimensional da figura 3.6, algumas
consideraces podem ser tecidas para cada face do volume de controle indicado.

#N

% \
| Volume de

l‘f Ar +l Controle

Figura 3.6: Um volume de controle tipico com malha deslocada para o Caso Bi-
dimensional.

Na face e, entre os pontos P e E, pode-se admitir o uso do perfil exato. Esta
forma de abordagem conduz 4 equagdo 3.89, que representa a descarga de P atraves
desta face (descarga = fluxo x area):

P RT. [I (3.89)
exp (Pe,)—-1

O nimero P,, é definido envolvendo as grandezas I'. e Ar., mostradas na
figura 3.6.

(pU),Ar,
P e (4 [
e, T

e

=F, /D, (3.89)

F, ¢ o fluxo de massa através da face e D, € o térmo de condugo ou da
difusio. A taxa de escoamento F, ¢ definida como:
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F, = (pU), 4, (3.90)

Se o coeficiente de difusdo I'e € uniforme em todo o volume de controle, a
expressdo apropriada para D, ¢€:

Ar) . (Ar),
D. =Ae{(rr};" +(r’2£ :l (3.91)

A razdo para definir D, desta maneira ¢ discutida na referéncia PATANKAR
(1980). Observa-se, no entanto, que o fluxo F. nio depende da localizagdo das
interfaces entre os pontos P ¢ E.

Finalmente substituindo as equagGes 3.88-91 em 3.68a,b (ou 3.69), tem-se, em
regime permanente:

Flo,+— 2% | plo, +8r=%: |_, (3.92)
exp (Pe,)-1 exp (Pe,)-1

a qual pode ser escrita na forma padrio

a,®, =a, D, +a, D, (3.93)
onde
F
a, = (F, /De) (3.94)
A |

Fo(Fw/Dw)

w

= 3.95
e e (Fx/Du) _ 1 (3.95)

a,=a;+a,+(F,—F) (3.96)

PATANKAR (1980) argumenta que o esquema exponencial, quando aplicado a
um problema unidimensional para o caso de estado estacionario, garante um resultado
exato para qualquer numero de Peclet.
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O esquema hibrido, apesar de ser um dos pontos de partida para a
aproximacdo da lei exponencial, no presente trabalho, nfo é apresentado em detalhes.
Detalhes sobre o esquema hibrido podem ser encontrados PATANKAR (1980) ou
MALISKA (1995).

3.19.7 ESQUEMA DA LEI DE POTENCIA

O esquema da lei de poténcia surgiu em decorréncia de o esquema exponencial
ndo ser econdmico computacionalmente. Desta forma, PATANKAR (19792) apud
PATANKAR (1980) sugeriu uma aproximagio do esquema exponencial. Embora este
seja um pouco mais complicado do que o esquema hibrido, as expressdes da lei de
poténcia ndo sdo particularmente antiecondmicas para computacio e fornecem uma
boa representacdo do comportamento exponencial.

Como um exemplo do uso das expressdes da lei de poténcia, a equacio do
fluxo de @ € representado pelas equagdes abaixo:

JoA,=F®,+{D.A(|Pe |)+|-F.,0[}(®, - @,) (3.97)

onde
A(|Pe|) = |0,(1—0.1|Pe )’ (3.98)
O simbolo a,b” ¢ usado para denotar “o maior de a e ”. A(P,) é uma funcio

que depende do esquema adotado. Em particular para a lei de poténcia esta funcdo é
dada pela equagdo 3.98. O esquema resultante para esta aproximacio apresenta um
expoente de quinta ordem, fornecendo uma excelente aproximagio da solugio exata.
Uma vantagem adicional deste esquema com relagdo a solugio exata é que a equagio
exponencial de SPALDING (1972) tem uma singularidade computacional (P, # 0) em F,
= 0, e 1530 nd0 ocorre na equagio 3.98.

3.19.8 LINEARIZACAO0 DO TERMO FONTE

Uma das principais motivagdes para a linearizacdo do termo fonte € a
necessidade da convergéncia do processo iterativo. Uma vez que a representacdo das
equagtes de conservagdo desloca termos importantes para o termo fonte deve-se ter
cuidados especiais para que o processo iterativo ndo divirja. MALISKA (1995) afirma
que o termo fonte deve ser levado em conta o mais implicitamente possivel, que
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significa dizer ndo manté-lo constante ao longo do processo iterativo ou passo de
tempo.

Como geralmente o termo fonte depende da propria variavel ®, nesses casos,
leva-se em conta esta dependéncia na equagdo de discretizagio. Uma vez que a
equacdo de discretizagdo resultante permanece “linear” o termo fonte médio é
expresso como uma fungo linear de ®p. PATANKAR (1980) sugeriu a formula geral:

S=8,+S8,0 (3.99)
c PP

onde Sp € o coeficiente de ®p e Sc & a parte constante de S que ndo depende

explicitamente de ®p. Se Sc é uma constante para S entio é admitido que @e
prevalece sobre todo o volume de controle. Os termos fontes para todas as grandezas
como U, W, k e € estdo detalhados tabela 3.6.

Tabela 3.6: Pardmetros caracteristicos das equagdes de transporte. Esquema das
fungdes de transporte e termos fonte para a equagio da continuidade e de cada
componente, respectivamente: radial (U), axial (W), termos turbulentos £ e & Fonte:
RANADE et al. 1989b € KHALIL et ai. (1975).

CD rq; S@

1 0
1___@_(’1 r L (u AVAL LY Y
r é eff T cﬂ9 %f ar 2 a8

=
264U pV (/.t ow )_ 2P
r: e.ﬁ’ ar ar

e %‘fr(ﬂeﬁ”T)Jr L2 U 2)+
eff
v 2, 22)- 2z
Eo G - pe
k| o,
€| Hr 28 — Gppe )
o, K
- —
C | DD K, (ArAz)C, —C,)

* Nessa linha da tabela 3.6 todos estes termos foram incluidos no presente trabalho.
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Tabela 3.7: Valores de pardmetros do modelo % - &

PARAMETRO VALOR
& 0.09
o, 1.0
o, 1.3
ol 1.44
C, 1.92

3.19.9 DISCRETIZAGAO DA EQUACAO DA CONTINUIDADE

Primeiramente as equagdes relevantes ao problema sdo apresentadas e
posteriormente sdo discretizadas. A apresentacio, na forma genérica ja adotada na
equagdo (regime nio-permanente), para todas as equacdes de transporte, € dada por:

G(p®) & A
U®-T
At +§x.(p g ® Gx

i) J

)=5o (3.1002)

onde @ ¢ uma propriedade intensiva, I'g e Sp sd0, respectivamente, o coeficiente de
difusio ¢ o termo fonte. Convertendo a equagddo 3.100a para o sistema de
coordenadas cilindrico, tem-se a equacio 3.16, aqui novamente reescrita para permitir
maior proximidade entre a equacio e a discussio elaborada sobre a mesma:

a(gf’) % %g(prUfD) + %%(pm)) + %(pwqa) = %g[rwﬁr%)Jr___
&[5 oD g 7, 0]
---*75[“%%]*5 ow 5 )+ 5
(3.100b)
sendo que
r coordenada radial
a coordenada tangencial
z coordenada axial .
U velocidade média radial
14 velocidade média tangencial
W velocidade média axial
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onde, como ja foi mencionado, I 4. denota um coeficiente de troca efetivo,

incluindo as contribuicdes turbulentas e molecular, e S, (ou §) é o termo fonte

denotando a taxa volumétrica de crescimento e decaimento de .

Admitindo que o termo fonte S, possa ser linearizado na forma

Se =S8,@ + S, tem-se a equagdo 3.100c:

Ap®) 1 & 16 i 1 a( acp)
b TR i D)+ ——(pV )+ =—(pW®)=——| T — |+...
= +rar(PrU )+ra‘9(p )+ = (oW @) | Tor ™=
1 8 (Top OO 5( ab)
e | g B | E gy ER N i
ré’@( r ) &% & d ¢

(3.100¢)

As equacdes de transferéncia (3.100a-c) nas trés diregdes coordenadas (axial,
radial e tangencial) sdo obtidas quando @ for igualado a W, U e ¥V com os seus
respectivos termos fontes.

3.19.10 EQUACOES DIFERENCIAIS DE CONSERVACAO PARA O VOLUME DE
CONTROLE DE UMA MALHA DE DISCRETIZACAO

Para a integragdo da equacgio 3.100b e 3.100c¢ sobre o volume de controle de
uma malha de discretizagdo é conveniente combinar os fluxos convectivos com os
difusivos, conforme a equac3o 3.68%, reescrita aqui por conveniéncia:

J,=pU,® -T & (3.101)

€ a equacdo diferencial 3.100c, € escrita agora na forma:

(p®) 2.
— = 3.102)
ai + o%; So (3.102)

Para um volume de controle tipico ja mostrado na figura 3.6 a integragio da
equagdo 3.101 sobre o volume de controle, em regime permanente, nas direcdes
radial e axial (bi-dimensional), conduz a:

J A, -J A, +J, A, —J A, =5 AV (3.103)
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onde 4; (i = n,s,e,w) sdo as areas das varias faces do volume de controle, 4V € o

volume do volume de controle e S é o termo fonte médio do volume de controle. Os
fluxos J; (i = n,s,e,w) sdo os fluxos totais nas faces dos volumes de controle. O
campo de escoamento da equacgio 3.103 deve evidentemente satisfazer a equagdo da
continuidade:

B 2V ) g (3.104)
at &%

As taxas de escoamento através das faces do volume de controle devem
igualmente satisfazer a equacdo da continuidade discretizada, que integrada no
volume e em escoamento incompressivel (dp/df = 0), conduz a:

F-F +F—-F =0 (3.105)

onde os F; (i = msew) sio os fluxos definidos em cada face da molécula
computacional de acordo com na equagdo 3.103, porém com o termo fonte igual a
zero (continuidade).

3.19.11 EQUACAO DE TRANSPORTE FINAL DISCRETIZADA
Quando os fluxos totais € os termos fonte sdo escritos em termos das

expressOes desenvolvidas nas segOes anteriores, as equagdes gerais discretizadas bi-
dimensionais assumem a forma vetorizada® genérica:

a,®,=a, 0, -a, P, +a,®, -a,P;+b (3.106)
onde

ay = D,A(|Pe,|) +|-F.,0] (3.107)
a, = D, A(|Pe,|)+|-F..0| (3.108)
ay = D, A(|Pe,|) +|-F,.0| (3.109)

s =D A(|Pe |) + |- F..0 (3.110)
b=S.AV (G.111)
ap, =a; +ay +a, +a;—SpAV (3.112)

** Na forma vetorizada temos: P = (1)), E = (LJ+1), W = (LLJ-1), N = (I+1,]), S = (I-1,])
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A equacdo 3.106 pode ser escrita na forma compacta:
a,®,=>a,®, +b (3.113)

onde os subscritos nb denotam os pontos vizinhos do ponto P na malha, sendo a
somatona efetuada sobre todos os pontos vizinhos.

3.19.12 A SUBRELAXACAO E A SOBRELAXACAO

A equagdo 3.113 pode ser reescrita da seguinte forma (PATANKAR. 1980,
MINKOWVYCZ et al., 1988):

a, ®. +b
o, =0, *{Z%w—cpp *J (3.114)
P

onde ®r+ ¢ o valor de ®r resultante da iteragio anterior. O conteido dentro dos
colchetes pode ser interpretado como uma mudanga em ® que esta ocorrendo na
presente iteragdo, isto €, no sentido de atingir o valor final de ®. Caso se deixe
reduzir esta mudanga, um fator de subrelaxamento @ (valor entre 0 e 1) € introduzido
resultando em (PATANKAR, 1980):

%Pcbp =Ya,®, +b+(1—w)%“’d>P * (3.115)

O valor de © controla fortemente a subrelaxagio. Se o é proximo de zero as
mudangas sdo lentas. Quando ® é igual a unidade, nfio ha subrelaxacio. Porém, se @ é
maior que a unidade (porém menor que 2), o valor de @ varia mais rapidamente e
denomina-se a este método de sobre-relaxacio. Este método foi aplicado no presente
trabalho. Reduzir ou acelerar a “velocidade de convergéncia” de @ é uma decisio que
esta vinculada as possibilidades de oscilagdo da resposta e 4 necessidade de diminuir o
tempo de calculo.
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3.19.13 DISCUSSOES SOBRE 0S ESQUEMAS DE DISCRETIZACAO - FALSA DIFUSAQ

PATEL et al. (1987) discutiram sobre os erros de previsio em escoamentos
elipticos com transferéncia de calor. Os autores compararam o desempenho de onze
esquemas numeéricos alternativos para descrever os escoamentos. Entretanto, eles
obtiveram bons resultados apenas com cinco desses esquemas. Concluiram que uma
das principais deficiéncias das hipoteses de interpolagdes correntes estdo relacionadas
com a denominada “falsa difusdo”. Para fendmenos multidimensionais, envolvendo
duas ou trés dimens3es, a poténcia 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 obtencio dos resultados. De acordo
com PATEL et al (1987), a falsa difusdo existe somente em fendmenos
multidimensionais e surge principalmente devido & pratica comum de tratar
escoamentos atraves da face da célula de controle como Jocalmente uni-dimensional.
Percebe-se que o uso de malhas grosseiras implica no uso de uma grande regido
localmente unidimensional. Pode-se ainda considerar que a falsa difusdo sera tanto
maior quanto maior for a multidimensionalidade do problema envolvido. PATEL et al.
(1987), resumem alguns aspectos inerentes aos esquemas encontrados na literatura,
como mostrados na tabela 3.8.

LESCHZINER (1980) comparou trés esquemas diferentes, utilizando diferengas
finitas, em escoamentos laminares com recirculacio, cada um com diferente
formulacdo para aproximar os termos convectivos. O autor mostrou que o esquema
hibrido mais popular (upwind/central) pode levar a erros severos devido & difusdo
artificial se o vetor velocidade ¢ significantemente inclinado com relacdo a direcio da
malha numérica, em regides de altos valores do nimero de Peclet. Também comentou
que nos casos de escoamentos turbulentos, particularmente naqueles nio confinados,
uma vantagem real pode ser obtida pela adogio de esquemas de interpolagdes com
diferencas “inclinadas” ou interpolagdes quadraticas.

PATANKAR (1980) argumentou ainda que para resolver este problema seria
necessario envolver mais pontos vizinhos na equacgdio de discretizacio. MALISKA
(1995) argumenta que a existéncia de erros de truncamento (ou seja, solugio nio-
exata) que estd ligada diretamente 4 natureza da fungdo de interpolagio usada também
colabora no fendmeno observado. A tabela 3.8 mostra algumas caracteristicas das
funcGes de interpolagdes usadas na literatura.
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Tabela 3.8: Discussio sobre a influéncia dos coeficientes em varios esquemas de
discretizacdo. Fonte: PATEL et al. (1987).

NUMERO ESQUEMA DE INFLUENCIA NEGATIVA DOS COEFICIENTES GERADOS
DISCRETIZAGAO

1 Diferencas Centradas | Podem ocorrer oscilacdes, para altos valores de Pe.

2 Upwind Precisio limitada porque seu erro de discretizac@o ¢ de primeira ordem.
Exige refinamento da malha para dar bons resultados.

3 Hibrido Aparentemente ndo apresentou problemas, pois apresentou boa
estabilidade e precisfo, uma vez que os coeficientes gerados eram
positivos.

4 Diferenca Localmente | Como no esquema acima, aparentemente ndo apresentou problemas, pois

Exata também apresentou boa estabilidade e precisdo, por serem positivos 0s
coeficientes gerados.

5 Diferenca de Poténcia |NZo apresentou problemas, pois também apresentou boa estabilidade e
precisdo, por serem positivos os coeficientes gerados

6 Diferenga Quadraticaa | Pode apresentar problemas com relacdo a geragdo de coeficientes

Montante negativos. Ocorre instabilidades. Problemas de perda de generalidades
quando se pretende sanar tal problema.
7 Extensfio da Diferenca | Pode apresentar coeficientes positivos nos termos de convecgdo, por€m
Quadritica a Montante | alguns termos fonte induzem o surgimento de coeficientes negativos.

8 Versio Revisada das | Garante sempre coeficientes positivos, pela introduggo de um termo fonte
Diferengas Quadréticas a | linear, porém estes dependem das iteragdes prévias.
Montante

9 SKEW Os coeficientes de ponto da malha Ap, Aw, An, As, podem tornar-se
negativos enquanto que os coeficientes Asw, Asg, etc continuam sendo
positivos, causando instabilidades.

10 Diferenca Residual | Apresenta problemas similares ao do Diferencas Centradas.

11 Novo UPSTREAM | A falsa difusfio é reduzida ou virtualmente eliminada.
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3.19.14 SOLUCOES NUMERICAS DE PROBLEMAS EM ESCOAMENTO DE FLUIDO
INCOMPRESSIVEL - TRATAMENTO DO ACOPLAMENTO DE PRESSAO-VELOCIDADE

Talvez o primeiro trabalho relevante que buscou uma modelagem em
escoamentos Vviscosos incompressiveis com superficie livre, em regime ndo-
permanente, tenha sido aquele de HARLOW e WELCH (1965), utilizando como varidveis
dependentes a propria velocidade e a pressdo, ao invés da tradicional (na época,
GOSMAN er al., 1969) vorticidade e fungZo de corrente, uma vez que as primeiras
tinham uma aplica¢do mais “natural” e também havia uma tendéncia momentanea para
adotar essas variaveis. O estudo de HARLOW ¢ WELCH (1965), a partir desse momento,
foi referéncia para muitos outros trabalhos, ja mencionados neste texto. Avangando na
forma de modelar numericamente os escoamentos, LILLEY (1976), estudou uma
técnica que pode ser considerada como primitiva para o acoplamento pressdo-
velocidade para escoamentos com recirculagdo, utilizando o modelo turbuléncia &-¢,
em escoamentos compressiveis aplicados em combustéo e reagdo quimica.

Posteriormente RAITBHY e SCHNEIDER (1979) estudaram modos de superar as
dificuldades de acoplamento nos escoamentos incompressiveis, as quais eram a causa
principal das lentas convergéncias das técnicas iterativas anteriores. O problema do
acoplamento pressio-velocidade entre a equagio de momento e a conservagio da
massa foi estudado por varios métodos, que foram comparados entre si.

RAITBHY e SCNHEIDER (1979) mencionam que em escoamentos essencialmente
modelados por equagdes parabolicas o melhor método de acoplamento da equagdo de
momento de massa foi aquele desenvolvido por PATANKAR e SPALDING (1972), o qual
foi o mais amplamente utilizado para tais problemas, denominado método SIMPLE
(Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations). Os autores sugeriram
também uma melhora para o método SIMPLE para escoamentos elipticos ¢ finalmente
fizeram uma avaliagdo de como em cada caso a taxa de convergéncia ¢ a estabilidade
foram afetadas.

PATANKAR (1980 sugeriu também algumas modificagdes para melhorar o
problema de acoplamento pressdo-velocidade, desenvolvendo o método SIMPLER
(SIMPLE-Revisado). Esse método apresenta algumas vantagens com relacdo ao SIMPLE,
o qual consiste em resolver a equacdo de pressdo para obter o campo de pressdo e
resolver a equagio de corregio de pressio somente para corrigir as velocidades.

Lembramos novamente que nos estudos de RANADE et al. (1989b), 0 método SIMPLER
e, N
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foi o mais eficiente e, portanto, preferido para resolver o problema de escoamento em
tanques de mistura.

VAN DORMAAL e RAITHBY (1984) estudaram as variagdes do método SIMPLE
de PATANKAR e SPALDING (1972) e compararam o desempenho dos métodos SIMPLE.
SIMPLER e SIMPLEC (SIMPLE-Consistente). Este ultimo foi desenvolvido por Van
DORMAAL e RAITHBY (1984) para o estudo especifico de dois problemas de
escoamento com recirculagio. Os autores buscaram alternativas recomendando o
método SIMPLEC, o qual remove a necessidade do parametro de relaxagio o (seg@o
3.19.12). A discussdo gira em torno deste pardmetro, 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 recirculagdo (laminar), concluiram que 0s experimentos NUMEricos
foram sensiveis a diferenca dos métodos. Foi demonstrado que o SIMPLER e o
SIMPLEC foram substancialmente mais econdmicos do que o SIMPLE, e que O
SIMPLEC ¢ menos dispendioso do que o SIMPLER para os problemas resolvidos.
Apesar das discussdes sobre a eficiéncia desses métodos ha atualmente muitos autores
que utilizam ainda o método SIMPLE, como ARMFIELD (1991), o qual estudou
convecgdo natural usando as solucdes das EquacBes de Navier-Stokes (cavidades
retangulares) com malhas deslocadas, demonstrando sua eficiéncia para esses casos.

LAI e YEN (1993) também investigaram as equac¢des hidrodindmicas de um
escoamento com superficie livre, usando um modelo multi-camada, geralmente usado
para simular escoamento em canais abertos com malha deslocada e volumes finitos,
com o modelo de turbuléncia A~ Os autores fizeram uso de um esquema parecido
com o de RHIE e CHOW (sistemas fechados), apud ARMFIELD (1991), que incorporaram
o procedimento SIMPLE para sirnular escoamento com superficie livre.

McGUIRK et al. (1993) estudaram o escoamento sobre um obstaculo em sistema
de diluicdo de um combustor de turbina a géas. Discutiram também os métodos
SIMPLE, SIMPLER, SIMPLEC, e ainda dois métodos alternativos PISO e AVIL
demonstrando que o SIMPLE foi menos eficiente do que todos os outros. As
vantagens dos algoritmos PISO e AVIL, com relagdo ao SIMPLE entretanto, ndo sdo
suficientes para recomendar a alteracio dos presentes algoritmos computacionais ja
incorporados. Na tabela 3.9, sdo mostrados exemplos dos coeficientes de difusividade
de pressdo I'; par os trabalhos de McGUIRK et al. (1993).
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Tabela 3.9: Coeficiente de Difusividade para a Pressdo I:. Fonte McGUIRK et al.

(1993).
ALGORITMO ESTADO ESTACIONARIO ESTADO NAO-ESTACIONARIO
SIMPLE ayy4a a
. = AV
SIMPLER > A, " +S) 3 A+ S5 4P
PISO " .
" a
(1- A, + 87 AV oo
SIMPLEC Qyp)D, Aw T +Sp Pt ¥
nb
AVI : aht
PAV

Os estudos ainda ndo sdo conclusivos quanto & aplicabilidade incondicional
dos diferentes esquemas. Entretanto, os problemas devem ser resolvidos, o que exige
que se adote um esquema, preferencialmente fundamentado em experiéncias

anteriores, para obter uma avaliacio da possivel solugdo dos mesmos.



IV - METODOLOGIA

4.1. METODO DE VOLUMES FINITOS (MVF) E FORMULACAO MATEMATICA DAS
EQUACOES DE TRANSPORTE PARA TANQUES DE MISTURA

O Método dos Volumes Finitos (MVF) utilizado para este trabalho € um dos
varios métodos de discretizagcdo das equagdes diferenciais que podem ser utilizados
com sucesso para descrever os fendmenos de transporte relevantes na mecénica dos
fluidos. O MVF tem se estabelecido para modelar escoamento turbulento de fluidos.
As vantagens da utilizagio do MVF s3o apresentadas por MALISKA (1995) € s3o
resumidamente descritas a seguir:

Primeira, as equagles aproximadas sZo obtidas por meio de balancos de
conservagio da propriedade em questdo (massa, calor, quantidade de movimento,
etc) no interior do proprio volume elementar (a discretizag@o € conservativa). O MVF,
ao criar suas equagdes aproximadas, realiza um balango da propriedade no proprio
volume elementar, para qualquer tamanho de malha e todos os principios de
conservagdo podem ser verificados em malhas até mesmo grosseiras, enquanto que
com outros métodos s6 € possivel com malhas relativamente refinadas. Segunda, a
observagdo de aspectos fisicos de cada termo da equagdo diferencial permite que
métodos mais robustos sejam desenvolvidos. Terceira, a possibilidade de associar a
interpretacdo fisica com a matematica influenciou consideravelmente para que os
estudiosos, principalmente os envolvidos com Métodos de Diferengas Finitas (MDF),
comegassem a utilizar o MVF. Quarta, a sua implementagdo € mais simples, exige
menos memoria de computagio e apresenta maior velocidade de convergéncia que
outros métodos, como por exemplo, o método dos Elementos Finitos (Chabart e
Violet (1991) apud ZERBINI (1992). Quinta, a depuracgo do programa computacional
também fica mais facil.

4.2 AS EQUACOES DIFERENCIAS - FORMULACAO MATEMATICA

De acordo com MINKOWVYCZ er al. (1988), todas as situagGes praticas
envolvendo o escoamento de fluido, transferéncia de massa, turbuléncia e fendmenos
relacionados sdo governadas pelos principios de conservagdo de massa, momento,
energia, substincias quimicas, etc. Esses principios sio expressos na forma de
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equacdes diferenciais que, como ja foi dito, possuem uma forma comum. O
reconhecimento desta forma comum representa uma das vantagens para explorar a
constru¢io de um procedimento numeérico.

Neste estudo considerou-se o escoamento estacionario turbulento bi-
dimensional (ndo serdo consideradas as taxas de variagdes tangenciais porque o
equipamento sinulado gera escoamentos essencialmente axiais), governado por um
conjunto de equagdes diferenciais parciais elipticas, que podem ser escritas para um
campo escalar geral @, na forma da equac3o 3.100b aqui reescrita:

Ap®) 178 1 & i 1 a( 5@)
e E Sl oW == T
R (prUu® ) + (pV @)+ —=—(p ) - - 3

r &6 or
%%{R"Tﬁ%%é Co ”—"l)+sp D+ S,
(4.1)
sendo que
r coordenada radial
e coordenada tangencial
z coordenada axial
I velocidade média radial
14 velocidade média tangencial
W velocidade média axial

onde I, . demota um coeficiente de troca turbulento efetivo, incluindo a
contribui¢io molecular, e S, denota a taxa volumétrica de crescimento e decaimento
em ® @ ¢é uma propriedade intensiva (escalar genérico), I’ “e 8, o,
respectivamente, o coeficiente de difusdo e o termo fonte de ®@. (RANADE et al. 1989b).
Admitindo que o termo fonte So possa ser linearizado na forma, S, =5, ® + S..

4.3. DISCRETIZACAO E OBTENCAO DAS EQUACOES APROXIMADAS DE VOLUMES
FINITOS PARA UMA SITUACAO BIDIMENSIONAL EM TANQUES DE MISTURA

De acordo com PATANKAR (1980), PERIC’ (1985), MALISKA (1995) e outros,
existem dois modos de se obter as equacghes aproximadas pelo Método de Volumes
Finitos (MVF). Primeiro, por meio de balangos da propriedade em questio nos
volumes elementares, ou volumes finitos; segundo, por meio da equagdo diferencial
na forma conservativa, integrando-as sobre o volume elementar, no espago e no
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tempo. No presente trabalho, o fenémeno hidrodindmico de transferéncia de
quantidade de movimento ocorre considerando as grandezas médias somente em
escala espacial (regime permanente ou estacionario), € Os termos que possuem
derivadas temporais, como ja foi mencionado anteriormente, serio desprezados,
exceto no caso da concentracdo. Quando o escoamento torna-se estabelecido bem
como os campos de pressio e grandezas turbulentas, procede-se ao calculo da
transferéncia de massa em regime transiente.

A disposicio da malha deslocada para as componentes de velocidade foi
primeiramente utilizada por HARLOW e WELCH (1965), em seu método MAC, sendo
utilizada desde ent3o por varios pesquisadores.

Segundo PATANKAR (1980) a adog¢io da malha deslocada ndo implica em
grande diferenga entre a equagio de momento e as equagdes discretizadas para 0s
outros ®‘s (P, V, k, ¢ etc), os quais sdo calculadas nos pontos principais da malha.
No volume de controle na direcdo radial (r), a disposi¢do da malha permite obter a
diferenca (Pr - PE) que pode ser usada para calcular a for¢a de pressdo que age sobre
o volume de controle para a velocidade U.. O mesmo ocorre para a velocidade Wy, na
diregdo axial z.

O calculo do coeficiente de difusdo e a taxa de escoamento massica nas faces
do volume de controle de U, requer, como ja foi frisado anteriormente, uma
interpolagdo apropriada, cuja equagdo de discretizagdo pode ser escrita na forma
algébrica como

aU, = Z a U, +b+(P,—P)A, (4.2)
n=1

onde 4. ¢ a area sobre a qual age a diferenca de pressio e (Pp - PE) € a diferenga de
pressdo. 7 é o numero de pontos da malha. Os coeficientes dn» carregam consigo os

efeitos combinados da conveccio e difusdo nas faces dos volumes de controle.

A equagdo discretizada para W, pode ser escrita na forma:

aan = z aannb +b+ (PP - PN)Am (4.3)
n=1
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onde 4, é a area sobre a qual age a diferenga de pressdo e (Pp - Pn) € a diferenca de
pressao.

Uma vez que as equagdes de momento somente podem ser resolvidas quando
o campo de pressdo € conhecido ou estimado, o campo de velocidade ndo satisfaz a
equagdo da continuidade. Assim, o campo de velocidade € imperfeito, j4 que foi
baseado em um campo de pressdo estimado (também imperfeito a priori). Desse
modo, devemos utilizar um recurso para estimar novas pressdes e velocidades,
denotadas, respectivamente, por: P* U*, W* (Equagdo de Poisson). Ou seja, adota-
se um processo de correcdo da avaliagdo (estimativa) inicial.

aU,=3 aU,+b+(P—P )4, (4.42)
aU. =Y a,U, +b+(P; —P;)A4, (4.4b)
a,Ww, :Z a. W, +b+ (P, — Py)A4, (4.52)
anW; = Z aant:; + b k3 (P}: - ‘PN1= )An (45b)

4.4. AS CORRECOES DAS PRESSOES E DAS VELOCIDADES

O objetivo desse procedimento € encontrar um modo de melhorar a estimativa
de P* tal que o campo de velocidade seja progressivamente o mais proximo possivel
daquele que satisfaca a equacgdo da continuidade. Propde-se, entdo, uma equagdo de
corregdo para a pressao (PATANKAR, 1980)

P=P¥+ & (4.6)

onde P* ¢ a pressdo estimada e P’ é denominado de correcdo de pressdo. A seguir,
necessitamos conhecer como as componentes de velocidade respondem a esta
mudanga na pressdo. Da mesma forma, entfo, as corregoes de velocidade U” e W
correspondentes podem ser introduzidas de modo similar:

U =1F+ 1P (4.7a)
W=W++ W (4.7b)
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Se desprezarmos os termos do somatorio nas equagdes 4.4ab e 4.5a,b30,
subtraindo 4.4b de 4.4a, e subtraindo 4.5b de 4.5a, obtém-se para as velocidades
radial e axial, respectivamente:

U,-Uda,=(P, — P)A, - (P, *-P*)A, (4.8a)
(W,-W,)a,=(Pp - Py)A,—(Pp*-P,*)4, (4.8b)
Isto resulta em
U,=d,(P,'-P") (4.92)
W,=d,(Pp'~Py") (4.9b)
onde
A
d,=—* (4.10a)
ae
A
d, =—= (4.10b)
a

As equagdes 4.9a e 4.9b sdo denominadas de equagdes de correcio de
velocidade (equacdo de Poisson, vista anteriormente). As respectivas velocidades sio
calculadas por:

U,=U, +d,(P,'-P;") (4.112)
W =W, +d,(P'-Py") (4.11b)

De posse das equagdes acima, temos todos os ingredientes necessarios para
obter a equacdo da correcéio da pressio P’ (Método SIMPLER).

4.5 A EQUACAO DE CORRECAO DE PRESSAO

Se substituirmos na equac¢do da continuidade as componentes de velocidade
pelas expressGes dadas pelas formulas de correcdo de velocidade (equagdes 4.7a,
47b, 4.11a e 4.11b), obtemos, apés um rearranjo, a seguinte equagdo de
discretizagio para P’

* Segundo PATANKAR (1980) a palavra SIMPLE tem sido usada para registrar a omiss3o do termo

%a " m  Esse termo representa uma influéncia indireta ou implicita da correcio da pressdo sobre a

velocidade. Este térmo ndo € incluido, portanto, porque este esquema € somente parcialmente
implicito e ndo totalmente implicito.
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a,P, =ay P, +a, P, +ayPy +asPs +C, (4.12)

onde
a; =pd NzAr (4.13)
a, = p,d, AzAr (4.14)
a, = p,d AzAr (4.15)
a; =pd.AzAr (4.16)
a,=ag+ay +ay +a; 4.17)

C, =[pU* Az, —[pU*Az, + [pW *]Ar, - [pW *1 Ar, (4.18)

Pode ser visto que o termo b das equagdes (4.4 - 4.5) na equacdo de corre¢do
de pressdo ¢ avaliado em termos de velocidades estimadas. Se b ¢ zero, significa
dizer que as velocidades de partida (estimadas), satisfazem a equacdo da
continuidade, e nenhuma corregio de pressdo € necessaria. De posse das equagles
algébricas pertinentes é possivel utilizar processos iterativos, para a solu¢do do
escoamento hidrodindmico.

Abaixo apresentam-se os procedimentos resumidos da familia de métodos
iterativos SIMPLE, descritos por PATANKAR e SPALDING (1972) € 0 método SIMPLER,
mais extensamente utilizado por PATANKAR (1980). Descreve-se também o método
SIMPLEC (SIMPLE-Consistente), proposto por Van DOORMAL e RAITHBY (1984).

4.6 DESCRICAO DOS ALGORITMOS SIMPLE, SIMPLER E SIMPLEC
4.6.1 O ALGORITMO SIMPLE - Semi IMPlicit Linked Equations
A sequéncia de passos do algoritmo é:

ii) admitir um campo de pressdo P*;

i) resolver os sistemas algébricos obtidos a partir das equagdes de
conservacio da quantidade de movimento, obtendo os campos de
velocidade intermediarios U*, V*, e W*;

1ii) resolver a equagdo de correcdo de pressdo P’ utilizando a equagdo
conhecida como a de Poisson 4.11a e 4.11b;

V) calcular o novo campo de pressdo somando P’ a P*, a partir da
equagio 4.11a e 4.11b adicionando P’ em P*;



109

V) calcular U e W a partir dos valores anteriores (antigos) usando as
formulas de correcdo de velocidades, ou seja, as equagbes 4.9a €
4.9b;

vi)  resolver os sistemas algébricos (equagdes de discretizagdo) relativos
aos @°s, tais como concentragio, energia cinética turbulenta e sua taxa
de dissipagdo e velocidade tangencial,

vii)  admitir que o novo campo de pressdo seja o campo de pressdo P* e
voltar ao segundo passo do procedimento até que a convergéncia seja
atingida.

4.6.2 O ALGORITMO SIMPLER

O método SIMPLER foi criado para corrigir o que se considerou uma
“exagerada” corregdo de pressdo do método SIMPLE, fazendo-se necessario o uso de

subrelaxacio. Tal exagero na corre¢do do método SIMPLE € devido a omissdo dos
termos > a,,u, naequagdo algébrica geral.

Segundo PATANKAR (1980) o método SIMPLER emprega a equagdo de pressdo
somente para a tarefa de corrigir velocidades e fornece alguns outros meios de obter
o campo de pressdo, tornando-se um algoritmo de célculo mais eficiente. Entretanto,
embora o método SIMPLER seja mais eficiente, resultando em uma convergéncia mais
rapida do que o do SIMPLE, ¢é reconhecido que as iteragdes para o SIMPLER envolvem
maior esfor¢go computacional. A sua vantagem reside no fato de que mesmo tendo
um esforco computacional maior, este é recompensado pelo menor numero de
iteragdes para alcancar a convergéncia, resultando em uma economia global para o
SIMPLER quando ambos os métodos sdo comparados.

No algoritmo SIMPLER a equag&o para obter o campo de pressdo € dada por:

+d (P:—F;) (4.19)

e

7 > a,U, +b
ae

onde d, é definido pela equagdo 4.10a. Define-se agora uma pseudovelocidade

denominada de U,
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g = Zanb:’,,b +b

(4.20)

Nota-se que U, é composto pelas velocidades U, que ndo contém termos

de pressdo. A equacdo 4.19 transforma-se em

U, =U,+d (P, - P,) (4.21)
onde
b - @i =) +a5U.G +)+a UG+ LD+ aUG-LDTSe 45,
ae _SP
bz a%U .G, j+1)+alU, G, j-D)+alU,G+1 ) +alU, -1 j)+SZ (421b)
a,—Sp
Da mesma forma, podemos também escrever:
W =W, +d (P, —P,) (4.22)
onde
- agW,(-L)+dgW, G+ L)) +apW G+ D +a W, G j - +5¢
W, = p ", N'n ne n\? il o5 5 (4223,)
a,—Sp
. o EWG+L)+aTW (-1 ) +a;’izs(i,j DA WG] D+Se 4o
as - P

Verifica-se que existe similaridade entre essas duas equacGes e as equagdes
411a e 4.11b, onde U.e W, surgem no lugar de U* e W* e a propria pressdo P

toma lugar de P’. Desta forma, seguindo os passos da corregéo da pressao anterior

obtém-se:
a,P,'= agPy'tay Py 'vay Py'+asPs +C, (4.23)
onde
a; = p,d,AzAr (4.24)
a, = p,d, AzAr (4.25)

a, = p,d AzAr (4.26)
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= p.d AzAr (4.27)

=a; +a, +ay +ag (4.28)

C, =[putlAz, - [pu*] Az, + [pw*1Ar, - [pw*] Ar, (429

Observa-se que C’p ¢ a tnica diferenga entre a equagdo de press3o 4.23 ¢ 2
equacio de pressio 4.12. De acordo com PATANKAR (1980) a expressao 420 usa para

’» as pseudovelocidades, enquanto que a expressdo 4.12 usa velocidades estimadas.

A seguir ¢ apresentada a sequéncia do algoritmo SIMPLER:

)

vii)

viii)

admitir um suposto campo de velocidades;

calcular os coeﬁc1entes para as equacdes de momento e depois

calcular U e W a partir das equagdes semelhantes as equagdes
(4.21) e (4.20), pela substituigio dos valores Un> € W,

calcular os coeficientes para a equagdo de comregdo de pressdo
semelhante a (4.19), e resolvé-la para obter o campo de pressdo
(Equagdo 4.23);,

tratar este campo de pressio como P¥, resolver as equagBes de
momento para obter U* e W*,

calcular a fonte de massa b, e entdo resolver a equagéo de P’

cormigir o campo de velocidade pelo uso das equagdes da
continuidade, porém ndo cormgir a pressio;

resolver as equagdes de discretizagdo para os outros ®°s se necessario;

retornar ao passo 2 até alcancar a convergéncia.

4.6.3 O ALGORITMO SIMPLEC

Neste algoritmo, a corregio do campo de velocidades (quinto passo do
procedimento SIMPLE) é executada de modo ‘unidimensional’, como pode ser

verificado pela equag@o abaixo:

U,=U, *+d (P,'-P,") (4.30)

onde d- ¢ o coeficiente relativo ao ajuste de pressdo.
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De acordo com ZERBINI (1991) no procedimento SIMPLE d. € obtido por meio
de uma aproximagio grosseira das equagdes de comservagdo da quantidade de
movimento e ¢ igual 4 relagdo entre area da face direita do volume de controle e o
coeficiente a., da equacdo algébrica referente a esta equagdo de conservacdo. J& no
procedimento SIMPLEC a aproximacdo realizada é mais consistente € a expressdo de
de torna-se igual a:

d (431)

Y AE
e
ae_zanﬁ

onde Ae é igual a area lateral direita do volume de controle, a. € o coeficiente da
equagdo algébrica para a quantidade de movimento na direco radial (r), Zam € 2
somatoria dos coeficientes da equacdo algébrica para a quantidade de movimento na
diregdo radial (7), excluindo-se a.. Similarmente, para a dire¢do axial (z), tem-se:

W =W, *+d (P,'—P,") 432)
A
d=——— 433
n an _ Z aﬂb ( )

Verificou-se ser também necessaria a utilizagdo da sub-relaxacio, ou seja, o
campo da variavel @, obtido por solugdo do seu sistema de equagdes algébrico, deve
ser substituido por:

=00 +(1-@ )0 ™™ (4.34)
onde
® ¢ o coeficiente de sub-relaxagio (0 <@ <1)
@™ s3o os valores de @ recém-obtidos

@™ s30 os valores de @ no ciclo anterior

Como ndo existe , a priori, um modo de determinagio dos valores de o, de
modo que o procedimento apresente convergéncia (maior ou menor velocidade), o
experimento numeérico € o unico método recomendado para se calcular o valor 6timo
de .
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4.7 METODOS NUMERICOS APLICADOS A0S ESCOAMENTOS ELIiPTICOS COM
RECIRCULACAO

No item anterior foi apresentada a metodologia MVF para o problema de
transferéncia de Quantidade de Movimento para tanques cilindricos com agitacio
hidrodindmica utilizando o modelo de turbuléncia k-¢. Inicialmente descreveu-se a
utilizacdo do método numérico para resolver as equagdes diferenciais governantes,
tais como as equagdes de momento e da continuidade. Estas equagdes ndo foram aqui
apresentadas em todos os seus detalhes por questio de conveniéncia, sem a perda de

rigor, e o foco central recai efetivamente mais sobre sua solucdo do que sobre seu
significado fisico.

Na figura - 4.1 s3o apresentadas as etapas do desenvolvimento do algoritmo
para simular a hidrodindmica nos tanques de mistura. Primeiramente as equagdes
diferenciais gerais sdo arroladas. Depois elas sio discretizadas paralU, W,k ¢ eC
(concentracdo). Passa-se a resolugdo de U, e W (que sdo determinadas nos pontos das
faces do volume de controle - via algoritmo SIMPLER) e calculam-se os campos de %
e ¢ (pontos nodais) e, consequentemente, os campos de viscosidade turbulenta ou
efetiva. Depois determina-se o campo de concentragdo (pontos nodais) no tanque e na
superficie (condi¢Ses de contorno especiais).

Na formulagdo para o escoamento de fluido, somente os casos incompressiveis
foram descritos. O termo incompressivel refere-se apenas aos efeitos de pressio sobre
a densidade ou massa especifica. Ademais, a énfase é dada para a obtengio da
solugdo em regime permanente e a técnica numérica descrita emprega uma malha em
coordenadas cilindricas. Apenas para o caso da concentragdo as equagdes
discretizadas utilizaram o termo de variaggo temporal.
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EQUACOES DIFERENCIAIS
Momento U, V, W
Modelo x- €
Continuidade
X Escalar (massa)
EDISCREleAcAo_‘
Solugio Icrativa:
Difusdoc >
Conveegio
v
- ESQUEMAS DE DIFERENCIACAO |
Algoritmos:
< SIMPLE, SIMPLER
SIMPLEC, etc
‘ ACOPLAMENTO DA PRESSAO |
Fatores de Sub ou
Sobre-Relaxamento
MUDANCAS DE PRESSAQ -
Implementacio:
L Rearranjamento das
l‘ Equagdes
Discretizadas
CONDICOES DE CONTORNO
Condicles de Critério de
Contorna: Deslizants < Convergéncia no
e Nio-deslizante Presente Estudo
v

{CICLO ITERATIVO - OPERACOES

Figura 4.1: Esquema do Fluxograma Geral do Algoritmo.
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4.7.1 CARACTERISTICAS CONSTRUTIVAS DOS TANQUES DE MISTURA - DOMINIOS
Fisicos DE DISCRETIZAGAO

Um dos sistemas estudados na presente simulagdo foi aquele baseado no
trabalho de CUNHA (1993), obedecendo aos padrdes de BATES er al (1963). As

caracteristicas construtivas sdo mostradas na tabela 4.1a.

Tabela 4.1a: Dimensdes do conjunto de agitagdo e tanques de mistura utilizadas em
CUNHA (1993)*'.

Caracteristicas Geométricas Dimensdes
Diametro dos Tanques 300 mm
Diadmetro das Turbinas 100 mm
Largura das Laminas (Pas) de cada Turbina 12,5 mm
Nimero de Liminas de Cada Turbina 6
Angulo de Inclinagio das Laminas das Turbinas 45°
Largura das Laminas dos Inibidores de Vortices 25 mm
Numero de Liminas de Cada Inibidor de Vortices 8
Disténcia das Turbinas com Rela¢@o ao Fundo do Tanque 100 mm
Numero de Turbinas no Tanque 1
Nivel da Agua no Tanque 30 cm
Faixa de Velocidade Angular (RPM) — CUNHA (1993) 82-1702
Faixa de Velocidade Angular (RPM) - MOMESSO (1996) 72-1997

Outros sistemas estudados na presente simulagdo foram os de HSIEH e 2l
(1993) € BARBOSA (1989). Porém, estes ultimos n3o obedeceram rigorosamente aos
padrdes de BATES et al. (1963). As caracteristicas construtivas dos respectivos autores
s3o mostradas nas tabelas 4.1b e 4.1c.Todos os testes dos referidos autores foram a
20°C.

3 O programa TANK.FOR I também os arquivos (extensio DAT) com as caracteristicas
construtivas dos autores MOMESSO (1996), HSIEH et al. (1993) e BARBOSA(1989). Entretanto,
¢ bom observar que MOMESSO (1996) utilizou 0 mesmo tanque que CUNHA (1993). Por isso nio
existe uma tabela para os dados deste ultimo autor.
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Tabela 4.1b: Dimensdes do conjunto de agitagdo e tanques de mistura utilizadas em

HSIEH et al. 1993).

Caracteristicas Geométricas Dimensées
Didmetro dos Tanques 247 mm
Didmetro das Turbinas 127 mm
Largura das Laminas (Pas) de cada Turbina 38 mm
Numero de Laminas de Cada Turbina 2-4
Angulo de Inclinagio das Laminas das Turbinas Nzo-Padrio
Largura das Laminas dos Inibidores de Vortices 22 mm
Numero de Laminas de Cada Inibidor de Vortices <
Distancia das Turbinas com Rela¢do ao Fundo do Tanque =122 mm
Numero de Turbinas no Tanque 1=
Nivel da Agua no Tanque 36,8 cm
Faixa de Velocidade Angular (RPM) 150-500

Tabela 4.1c: DimensGes do conjunto de agitagdo e tanques de mistura utilizadas em

BARBOSA (1989).

Caracteristicas Geométricas Dimensdes
Diadmetro dos Tanques 610 mm
Diametro das Turbinas = 150 mm
Largura das Laminas (Pas) de cada Turbina 27 mm
Nimero de Laminas de Cada Turbina 4
Angulo de Inclinacio das Laminas das Turbinas 45°
Largura das Laminas dos Inibidores de Vortices 31,5 mm
Numero de Laminas de Cada Inibidor de Vortices 6
Disténcia das Turbinas com RelagZo ao Fundo do Tanque 105 mm
Numero de Turbinas no Tanque i
Nivel da Agua no Tanque =35cm
Faixa de Velocidade Angular (RPM) 56-370

32 Apesar do sistema apresentar 2 turbinas, considerou-se apenas uma localizada num ponto médio
entre ambas, de forma que representasse uma altura média aproximada (1/3 da altura do nivel

d’agua).
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A figura (4.2) mostra as caracteristicas geométricas do tanque de agitacio e os
detalhes construtivos para execucdo de experimentos de transferéncia de gases na
interface ar-agua, para os testes de CUNHA (1993).

Figura 4.2: Tanque de Agitacdo Hidrodinimica (CUNHA, 1993) e caracteristicas
construtivas. As temperaturas da agua dos tanques de mistura foram de
aproximadamente 15, 20, 25 e 30 °C e o nimero de revolugdes imposta ao impulsor
rotativo (Turbina tipo P7D) ficou na faixa de 82 a 1700 rpm.

4.7.2 METODO UTILIZADO PARA A PREVISAO DO ESCOAMENTO

A figura 4.3a mostra o dominio de calculo para o presente estudo subdividido
em volumes de controle, utilizando a vantagem da simetria axial existente. As linhas
pontilhadas denotam as faces do volume de controle. Essas linhas sdo paralelas as
coordenadas nas direcSes 7 e z. O cruzamento das linhas cheias denotam os nds da
malha e estes s3o definidos como ponto central do volume de controle. E conveniente
definir primeiramente a localizagdo das faces do volume de controle e depois os
pontos (ndés) da malha. A figura 4.3b mostra segdes onde as componentes de
velocidade s3o representadas por setas. O procedimento aqui adotado é o de “malhas
deslocadas™, isto €, as velocidades sdo calculadas nos centros das faces do volume de
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controle. Por meio deste procedimento as velocidades sdo determinadas em pontos
estratégicos, permitindo imediatamente o seu uso para o calculo das vazdes massicas

(equagdo da continuidade) e para obter os coeficientes dos termos de convecgdo nas
equagdes de transporte turbulento de & e £ (equagdes de transporte de quantidade de

movimento).
Tanque de Mistura -
Superficie Corte Axial
Livre

| Volume de Controle - VC |

Eixo e Hélice
Eixo de Simetria

Parede Lateral

Parede de Fundo/'
o 6 r a)

b)

Figura 4.3: a) Dominio de calculo (Malha de Integracdo), b) Arranjo da malha
deslocada com os nés no centro do volume de controle e célula computacional
elementar bi-dimensional. Em b) as posi¢oes deslocadas s8o para U =—, para w=*,
e para outras variaveis = @ , sendo que nw = noroeste, sw = sudoeste, se = sudeste,
ne = nordeste (nas faces do volume de controle) € nw = noroeste, sw = sudoeste, se
= sudeste, ne = nordeste (nos pontos nodais). Observa-se que na presente modelagem
ndo se considerou a presenca dos inibidores de vortices por simplicidade.

A descrigio feita forneceu os ingredientes necessarios para efetuar a
discretizacio da equacio diferencial 4.35a ou 4.35b, para U e W, na forma de taxas de
fluxo nas diregdes 7 e z, respectivamente. De acordo com PATANKAR (1980) tem-se:

al, 180
P T (prUCD)
o], &
oz Oz
aJ aJ

r

Z

—(pW @) -

lir r_@
ror\" T o
_[r
Z

oA—
ar + a - S(D (total )

(4.35a)

oD
0. _52_) (4.35b)
(4.36)
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onde Jr e J: sio os fluxos totais (convecgdo e difusdo), nas dire¢Oes radial e axial

respectivamente.

Integrando as equagdes 4.35a e 4.35b (ou 4.36) para um volume de controle
elementar bi-dimensional tipico, utilizando o teorema de Gauss e admitindo que o

valor de @ ¢ o valor que prevalece na regido de estudo. obtém-se a equagdo
Je—Jp Iy —Js = (8p D+ 8 )ArAz (4.37)
onde o termo fonte esta representado e linearizado da forma usual.

Os volumes de controle para U e W sio respectivamente mostrados nas figuras
44 e4.5a.b,c,d. O resultado da integracdo da equag@o 4.37 nos respectivos volumes
de controle para Ue e Wn é mostrado na equagéo 4.38.

g

[pUcD-r“’@ A - pU(D—l'oél-tP-— A, + pwm—r‘”@ A, - pW@—l‘“’ﬂ A4
or |, ar |, & |, &z

I

..... =(5,0,+S.)AV

(4.38)
onde

An  area superior (norte)

As area inferior (sul)

Ae area lateral direita (leste)

Aw  éarea lateral esquerda (oeste)

4V volume do elemento (volume do volume de controle)

[ i indicam que o valor da fung@io deve ser avaliado na superficie 7.(i =
n,s,e,w).
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Figura 4.4: Detalhes da malha deslocada bi-dimensional, onde os componentes de
velocidade s3o representados por pequenas setas. Na malha deslocada, os
componentes de velocidade sdo calculados nos pontos situados nos centros das faces
do volume de controle (VC), justamente onde s&o mais necessarios para os calculos de
vazOes massicas que entram e saem do balango de massa determinadas pela equagdo
da continuidade, bem como nos termos de convecgdo das equagdes de C, k e £ Desta
forma, a diferenca de pressdo entre dois pontos adjacentes funciona como forca
motriz que impulsiona os componente de velocidade entre eles.

Abaixo sio mostrados os volumes de controle para as velocidades (malha
deslocada) para U, ,U,,W, e W, . Observe que para cada velocidade o volume de
controle apresenta uma localizagdo especifica com relagdo ao ponto central P. Se
imaginarmos o volume de controle mostrado na figura 4.5a, observamos os pontos
que influenciam U,, que sdo indicados pela localizac@o ne e se. No inicio do processo
de calculo essas velocidades s3o estimadas (subrotina CONDICOES_INICIAS), 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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Figura 4.5.c: Volume de controle para #Wn.
Figura 4.5.d: Volume de controle para Ws.
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A equacdo da continuidade pode ser obtida substituindo @ = 1 e Se = 0 na
equagdo 4.35. Como nio ha varia¢des em & a equagdo 4.37 ou 4.38 torna-se:

_1_5(er)+ (p W) _

0 439
r or 2z (4.39)
integrando (4.39), tem-se a equagdo da continuidade:
[pUA 1z —[pUA ], +[pWA 1y —[pWA ] =0 (4.40)

Na verdade a equagdo 4.40 € utilizada nos procedimentos da familia SIMPLE
como equagdo de ligacdo entre as equagdes de quantidade de movimento e as
corregdes de pressdo e velocidade, através dos termos C, e C’,, 0s quais controlam os
balangos de massa em cada volume de controle. Quando os valores de C, e C’, sdo
considerados proximos de zero ou de um valor previamente estipulado (na dltima
iteracdo numérica), significa que os campo de velocidade e press@o sdo os corretos €
se chegou a convergéncia do processo iterativo. A formulagio geral para as
velocidades sdo dadas abaixo.

Rearranjando a equacio 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equagdo de
cinco pontos para .

a,
(An - Sn )Wn(I,J) = A}T Wn(1+1J) + A;F Wn(I—I,J) + AZWH(IJ-H) * AZW;(I—IJ) +B:F ‘*‘? (P P Y N)

(4.41)

onde
A =AY + AT + A" + A7, (4.42)
Bl =St +T W, (4.44)

Rearranjando a equag3o 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equag@o de
cinco pontos para W..
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W

aS
(As _Ss )WY(]J) _AWW(IHJ) +AWIVS(I -1.7) A.ZPVS(I,IH) +A.;”\:WS‘(1J—1) +B.:'V +?(PS _PP)

(4.45)

onde
A =A% + A7 + A" + A7 (4.46)
S, =87 -T, (4.47)
BY =87 +TWy (4.48)

s(I.T)

Rearranjando a equacgdo 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equacio de

cinco pontos para U..

u
. U U d ae
(Ae _Se )Ue(u) =Ag De(I,J+l) +Ag Ue(],.]—l) +AneUe(I+LJ) +A Ue(] =1.7) S P (RD —F )
(4.49)
onde

A, =AT + AT + A7 + A7 (4.50)
S, =83U,-T, (4.51)
B = ng 3 (4.52)

Rearranjando a equagdo 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equag@o de
cinco pontos para U,,.

(Aw =9 ) wl.J) _AUUW(I,J-eI) +AWE]UM(I,I) +AEwa(I~U) +A5Uw w(I+1J) +S w (P P = W)

(4.53)

onde
A, =A] + A7 + AY + AY (4.54)
S, =SU, -T, (4.55)
B, =S¢r +TU 1 (4.56)

Rearranjando a equac@o 4.38 na forma matricial geral, tem-se a equacgdo de
cinco pontos para a variavel genérica, ® (P,C.k, g) '



125

@ o o o ® ) L
(AP - Sp )(DP = AN(DN(I,JH) + Ag (DS(I,.I-I) + A ch(I-H,J} + AW(DW(I—LJ) +3Sy

(4.57)
A, = A3 + A3 + A3 + A (4.58)
Se=B2-1T, (£59)
§g =Cg +I70% (4.60)
T =Vel N (4.61)
A linearizac@o do termo fonte e condi¢Ges de contorno:
SV, =B®, +Cp (4.62)

onde Bf®, e C3, foram calculados apropriadamente, de acordo com as descrigdes
estipulados pela tabela 3.6. T, =V, /At, T, =V, /AL, T, =V, /A, T, =V, /At e
T, =V /At sdo termos de volume/intervalo de tempo, que constam nas equagdes
4.43-44, 4.47-48, 4.51-52, 4.55-56 e 4.60-61. Porém, neste caso, este termo s serd

util para o caso da variagdo da concentragdo.

As equagGes de cinco pontos finais vetorizadas de U, U, W, ,W;, e ® sio
apresentadas da seguinte forma:

w

(A, = S, W oipy = AZW gy + AT W iy + ARW 3y + AT W o + BY + “;) (P, - P,)| (4.63)

w

(4, - S:)W:(P) = A:W:rs) + AZWS(W) + A;VW:(N) + A.:FW:(S) + B:V & %(Ps -P) (464)

[7)
a
(A, ~S)W.py = A5 U, a) + Ap Uy + AUy + AU 5, + Sc +7j(Pp —Pg)| (4.65)

e(S) C.

U
G, <8y =HW gy AT s+ AT s AT o, 8% 4 %’(PP _P,)|(4.66)

(A2 —52)0, = A2D, + 42D, + AP0, + AQ +SS | (e67)
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4.7.3 CONDICOES DE CONTORNO - ASPECTOS GERAIS DO METODO NUMERICO
Como foi dito por EIGER (1997), um dos aspectos mais criticos da modelagem
da turbuléncia € a definicio das condigdes de contorno, particularmente relacionado

as paredes solidas, superficies livres e cantos.

Sobre o eixo de simetria, isto é, em r = 0, as condi¢des de contorno sio:

U=0

RO _ 0

ar (4.68)
Q =U

Nas paredes impermeaveis do tanque: fundo, z = 0, parede lateral, r = R (raio
do tanque) e eixo fisico da turbina, 7 = 0, foram empregadas as condi¢des de nio-
deslizamento (no-slip). Tem-se entio:

(7=0)
w=0) (4.69)

No entanto, ao se levar em conta a presencga da condi¢do de contorno de nio-
deslizamento na parede, as tensdes de cisalhamento na parede foram especificadas
usando as fungdes de parede. Em LAUNDER e SPALDING (1974), € feita uma descrigio
detalhada das funcdes de parede, associadas com derivagSes e discussdes sobre as
limitacGes destas.

Assim, as tensGes de parede sdo relacionadas i resultante da velocidade
paralela a parede, U, através da formula,

p|Uw|(cD‘§'k%]%-K
T = ™ (4.70)

onde x, |U,

» E e y* sio, respectivamente, a constante de von Karman, o valor

absoluto do vetor tangencial parede, a constante de rugosidade e nimero de
Reynolds de parede, y=u"y/ 1. A velocidade de cisalhamento #" & iguala /7, /p. A

constante ¥ possui um valor proximo a 0.4 enquanto £ = 9.0 para paredes lisas.
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Considerando o equilibrio entre a geragio e dissipacdo de energia turbulenta, tem-se
as seguintes condigdes de contorno para k£ e & proximo as paredes impermeaveis:

y=0, —=0 (4.71)

' §7 (4.72)

A taxa média de geracdo e dissipagio de energia turbulenta proxima a parede
pode ser calculada a partir da seguinte equagdo (LAUNDER e SPALDING, 1974:
AMANO, 1984 apud RANADE et al. (1989b)):

2

TW
Gy = L+ 4.73)
pyk2C, "k
o = C Dksfz Eychmkyzp
W Ky 7 (4.74)

De acorco com RANADE et al. (1989b) o uso da condiciio de contorno de nio-
deslizamento na parede impermeavel parece implicar menor esforgo computacional
(BUSNAINA e LILLEY, 1984). Deve-se salientar, no entanto, que RANADE e al. (1989b),
ndo tentaram utilizar a condicfio de livre-deslizamento em qualquer parte do tanque,
incluindo-se ai a propria superficie da dgua.

No caso da superficie livre EIGER (1997) propSe que devido as dificuldades
fisicas impostas pela superficie livre, a escala de comprimento decresce na diregdo a
ela. Portanto, nfio existe producdo de energia cinética turbulenta Gy na superficie.
Assim o gradiente vertical di/dy é préximo de zero nas vizinhancas da superficie
resultando em

CZ
Ci = |- _(':A(o-k - O'gcz) (4.75)

E
[



128

2
oe, |0,C,-0, ¢

oy ¢ RE

73

(4.76a)

A derivagdo da equagdio empirica 4.72 ¢ baseada na analogia entre a superficie
¢ uma parede solida, dando a seguinte equac3o diferenciada (EIGER, 1997).

de x &?2

5 5

ay = Cim kssfz

(4.76b)

Comparando-se as equagbes 4.76a e 4.76b, & possivel verificar que ambas tém
a mesma forma, mas as constantes s3o diferentes. A condigdo de contorno derivada
para a superficie livre ndo introduz qualquer constante empirica adicional, pois Cs €
funcdo de constantes ja conhecidas (equagio 4.75). E bom lembrar que y; na equagio
4.72, quando se trata da superficie livre é um eixo vertical orientado para o fundo do
tanque cuja origem esta localizada a 0,07H acima da superficie da 4gua, sendo H a
profundidade da agua. Ela foi verificada para o caso de tanques de mistura, no
presente trabalho.

4.7.3.1. CONDIGCOES DE CONTORNO - ASPECTOS NUMERICOS
Contorno das Velocidades nas Paredes e Superficie da Agua

O contorno sem deslizamento, “no-slip”, é utilizado geralmente para modelar
as interagdes na superficie de contato entre o fluido e as superficies solidas fixas a um
referencial inercial (SMITH, 1997, HARVEY e GREAVES, 1982a,b ¢ SOUZA FILHO, 1995). A
proposta para obter esta condi¢do é criar um né virtual /i1, e atribuir-lhe o valor
simétrico ao ponto da malha alternada mais préxima dz parede. Um esquema das
velocidades nulas na superficie solida (paredes e fundo do tanque de mistura), de
acordo com a formulagdo “no-slip” é mostrado na figura 4.6.

Ui1=-U; radial, Wi1 = - W; axial @4.77)
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o A e

Figura 4.6: Contorno “no-slip” para as direcdes radial e axial no tanque cilindrico
Paredes Laterais, Fundo e Eixo da Turbina. Isto é, na coordenada média entre os
pontos 1 € -1 a velocidade imposta € zero, tanto na parede de fundo quanto na lateral
e eixo da turbina.

No eixo de simetria e na superficie pode-se utilizar a formulagdo de contorno
“free-slip”. A providéncia a ser tomada agora € criar um no virtual Ui, e atribuir-lThe
um valor para a velocidade igual ao do primeiro né da malha alternada, como

indicado na figura (4.7) e descrito pela equagio abaixo:

Ui =Uj, (4.78)

Ui

<]

Uni-1

Figura 4.7 Contorno “free-slip” para as diregGes radial e axial no tanque cilindrico.
Superficie e Planos de Simetria (Abaixo da Turbina). Neste caso a velocidade na
superficie adquire um valor proximo do valor médio (UNi+1)+UNi-1))/2.
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Contorno das Velocidades na Turbina

A figura 4.8 mostra esquematicamente o layout dos nés da malha para o
célculo do escoamento préximo a turbina. A regigo interior as hélices néo pertence ao
dominio de solugdio. Isto é feito considerando valores de campo arbitrarios que sao
mantidos constantes nestes nos (velocidades conhecidas ao longo do comprimento da
turbina, etc). Portanto, as condigdes de contorno na turbina sdo o conjunto de pontos,
cujas caracteristicas s3o mantidas constantes ao longo das iteragoes.

;§ Eixo da
= Turbina
l l i l l l Turbina
B
B : I | 5 —
D+ O-0+0TOHD |
N : ' ‘ ' :
g g D G
> 00000
-SSR Y
H 1 1 I H :
E 1 4 1 1 i
H I { 3 H
Fluxo Axial
Descendente

Figura 4.8: Esquema do Contorno da Turbina “no-slip” (mével) nas diregSes radial e
axial no tanque cilindrico. Pontos nodais = O, nas faces dos volumes de controle = L
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4.7.4 PROCEDIMENTO NUMERICO PARA ELABORACAO DO ALGORITMO TANK.FOR

Um dos procedimentos basicos realizados neste trabalho foi a vetorizagio do
algoritmo, como foi mostrado nas equagBes 4.63 até 4-67. Tal procedimento foi feito
com o fim de economia de memoéria. Desta forma as equagdes de cinco pontos (4.41,
4.45,4.49, 4.53 e 4.57), que foram escritas na forma matricial, tiveram seus indices
transformados para uma forma vetorial. A figura 4.9 mostra os indices (LJ)
substituidos por P, W, E, N e S. O dominio foi dividido em regides, as quais
envolveram as intersecgdes de diferentes contornos, como parede-superficie, eixo-
superficie, turbina-eixo, turbina-simetria, simetria-parede, canto do fundo; linhas
genéricas: onde foram embutidas as fungdes de parede (lateral e fundo), simetria, eixo
da turbina, linhas em torno da turbina e trés grandes blocos gen€ricos: um primeiro
localizado na regido inferior, um segundo na regido proxima a lateral da turbina e um
terceiro localizado entre o segundo bloco e a superficie. Na figura 4.9 sdo
apresentados os detalhes da setorizagdo, posicionamento e variagio das caracteristicas
da turbina. Na figura 4.10 sio apresentados detalhes da malha utilizada, mais
notadamente a regifio da turbina.

O algoritmo TANK.FOR foi concebido para resolver o escoamento bi-
dimensional, apresentando varias sub-rotinas. Dentre estas destaca-se o solucionador
para as equagdes de cinco pontos, denominada de subrotina PENTA. A subrotina
PENTA calcula a solugio de um sistema de equacdes lineares (Método Gauss-Seidel -
com sub ou sobre-relaxacdo, discutida no capitulo 3), cuja matriz ¢ uma
pentadiagonal com uma banda localizada em qualquer posi¢do do dominio. No caso a
localizagio da banda é definida pelo pardmetro de entrada do algoritmo denominado
de NCOL (nimero de colunas). Esta subrotina apresenta quatro fungdes principais que
sdo chamadas para resolver os sistemas de equagdes gerados. Neste caso os valores
dos coeficientes da matriz sdo lidos em sequéncias: leitura do pardmetro da ordem da
matriz, N (apresentando a seguinte relagio: N = (NCAM-3)*(NCOL-4)), a posi¢do
(enderecamento do inicio da diagonal principal = NCOL), a precisdo (erro) € um
pardmetro de relaxagio 6mega (@). Em seguida sdo lidos os coeficientes da diagonal
principal, da diagonal da banda acima da diagonal principal, da diagonal abaixc da
diagonal principal, da banda variavel acima da diagonal principal, da banda variavel
abaixo da diagonal principal e finalmente a leitura dos termos independentes e valores
iniciadores das iteragdes. Outras subrotinas s30 apresentadas com um pouco mais de
detalhe tabela 4.2.
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Tabela 4.2: Subrotinas, funcdes e especificagdes do algoritmo TANK.FOR.
NOME DA FUNCAO NO _
SUBROTINA ALGORITMO ESPECIFICACOES
Lé as subrotinas ENTRADA GEOMETRIA, TESTE_GEOMETRIA, GRID e
ALGORYING Gerenc_:ia: as demais | alguns pardmetros do modelo k-2 Controla os arquivos de saida da
PRINCIPAL subrotinas maioria das subrotinas. Estipula a ordem da matriz pentadiagonal em
funcéo de NCAM e NCOL e a posicdo da banda esparsa.
Gerencia os dados | L& o autor estudado. (CUNHA 1993, MOMESSO 1996, ou HSIEH et al 1993).
ENTRADA_ geométricos e autor | Estipula varidveis geométricas importantes: RELHEL. RELARG,
CEOMETRLY. | o oidado; RELTANQ, COMPTANQ, LARGTANQ, DH. H.
Condiciona a geo- | Verifica os dados geométricos da subrotina TESTE_GEOMETRIA. Analisa
?E%IL%TR_IA metria em ENTRA-|os padrdes construtivos do tanque. O item principal € o referente ao
DA GEOMETRIA. numero de nds ou pontos minimos na lateral da turbina.
DAB.Dat Arquivos de dados. | Dados e especificacdes experimentais de CUNHA (1993).
MOMESSO.Dat | Arquivos de dados. | Dados e especificacdes experimentais de MOMESSO (1996).
HSIEH.Dat Arquivos de dados. | Dados e especificacdes experimentais de HSIEH er al (1993)°
Setoriza pontos da | Determina a localizagdo geral de todos os pontos do domimio: localiza-
GRID malha por partes dos em contornos, cantos, turbina, paredes, superficie, simetria ¢ eixo.
ENDER _ Enderecamento  de | Enderecamento de qualquer ponto do dominio, na forma vetorizada.
SIMPLES pontos genéricos
ENDERACA- | Enderecamento Enderecamento especial que leva em conta o posicionamento e o setor da
MENTO especial. turbina, na forma vetorizada. Movimenta-se sobre o dominio.
Gerencia todas as|Analisa qual autor est4 sendo estudado e 1& parametros necessarios para
TRANE subrotinas  relacio- | o cilculo de grandezas fisicas e fisico-quimicas especificas, como T,
MASSA~ nadas com a trans- GAS, MT, XB, MB, VEL, H, DH, VEL, KLMAX, faixa de rotacdo, faixa de
feréncia de massa. temperatura e nimero de experimentos. Com esses dados s3o chamadas
as subrotinas TYN e DIF, via leitura de arquivos de dados (DAT).
TYN Subrotina simples | Usa o método de Tyn e Callus para calcular os Volumes de ponto de
bolha em fincFo dos volumes criticos dos gases.
Subrotina para | Calcula as difusividades moleculares para todos os gases em questdo,
calcular Dag e os|levando em conta qualquer passo de variagio de temperatura pré-
- adimensionais (m* ¢ | estipulado, bem como as variagdes de massa especifica e viscosidade
**min) do modelo de | dindmica em fungio destas temperaturas. Determina a concentragio de
SCHULZ et al. (1991, | saturagdo para o oxigémio (para pressdes = 1 atm). Esta subrotina
1992). também chama as subrotinas MASTER e XASTER.
MASTER Subrotina simples L& as velocidades da turbina e alguns pardmetros fisicos para calcular os
pardmetros adimensionais m* de SCHULZ et al. (1991.1992).
XASTER Subrotina simples | L& as difusividades dos gases e alguns parametros fisicos para calcular os
parametros adimensionais x*p:» de SCHULZ et al (1991,1992).
VEL_Aagplar | Subrotina simples Lz independentemente as velocidades angulares de cada experimento.
Estipula as velocidades em cada ponto da turbina e nos demais pontos do
Comanda toda as|dominio referentes ao escoamento. Faz parte desta subrotina toda a
CONDICOES operacbes das com- | setorizacdo e manipulagdo de velocidades nos pontos geométricos da
INICIAIS | di¢Oes iniciais e de|turbina (largura, comprimento, posicionamento, efc), ou seja, se o
contorno do algo- didmetro ou a largura aumentarem ird existir proporcionalmente wm
ritmo aumento no numero de pontos que estardo incluidos dentro da turbina.
(aumento do nimero de pontos nos contornos da turbina).
COEF_Ue Subrotina de célculo | Calcula os coeficientes da matriz de cinco pontos de U, para o setor a
de coeficientes leste do ponto P em questdio. Interpolacio: Esquema da lei de Poténcia.
COEF_Uw Subrotina de cilculo | Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos de U, no setor a
de coeficientes oeste do ponto P em questdo. Interpolagiio: Esquema da lei de Poténcia.
COEF_Wa Subrotina de calculo | Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos de W, no setor
de coeficientes norte do ponto P em questdo. Interpolagio: Esquema da lei de Poténcia.
COEF_Ws Subrotina de cdlculo | Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos de ; para o setor a
de coeficientes sul do ponto P em questHo. Interpolacio: Esquema da lei de Poténcia.
COEF_PRES | Subrotina de calculo

Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos para a pressdo P no

* Qualquer outro experimento que for adicionado, dependerd unicamente de um arquivo com as condicdes
geometricas, fisicas como temperatura, niimero de rotagdes, gas, etc. O Algoritmo TANK.FOR prevé isso.
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de coeficientes ponto P em questio. Interpolagdo: Esquema da lei de Poténcia.
COEF KCIN | Subrotina de célculo | Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos para a enegia k no
de coeficientes ponto P em questdo. Interpolacio: Esquema da lei de Poténcia.
COEF_EPS Subrotina de calculo | Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos para £ no ponto P
de coeficientes em questdo. Interpolacdo: Esquema da lei de Poténcia.
COEF_CONC | Subrotina de célculo | Calcula os coeficientes para a matriz de cinco pontos para concentragio
de coeficientes C no ponto P em questdo. Interpolacdo: Esquema da lei de Poténcia.
FONTE_Ue Subrotina de célculo | Calcula os termos independentes Sc®, parte constante e multiplicativa
dos térmos indepen- | (que soma o coeficiente da diagonal principal) do termo fonte de U,.
dentes
FONTE Uw | Subrotina de calculo | Calcula os termos independentes Sc®, parte constante e multiplicativa
dos termos indepen- | (que soma o coeficiente da diagonal principal) do termo fonte de U,
dentes
FONTE Wa | Subrotina de célculo | Calcula os termos independentes Sc®, parte constante e multiplicativa
dos termos indepen- | (que soma o coeficiente da diagonal principal) do termo fonte de 17,
dentes
FONTE_Ws | Subrotina de célculo | Calcula os termos independentes Sc®, parte constante e multiplicativa
dos termos indepen- | (que soma o coeficiente da diagonal principal) do termo fonte de W,
dentes
Os campos de velocidades na superficie sdo incorporados nos modelos de
ﬁISNSIA_ Subrotina de calculo | transferéncia de massa para tentar reproduzir os resultados experimentais
obtidos da literatura
CONTORNO_ | Subrotina de calculo | Avalia a concentragdo nas células da superficie livre com concentracio
ESCALAR zero (tracadores) ou igual a concentracdo de saturacfo (oxigénio).
FREE_SLIP Subrotina simples Condicdes de contomno de livre deslizamento (free-slip)
NO_SLIP Subrotina simples CondicGes de contorno de nio deslizamento (no-slip)
HEL —— —— : -
ST Subrotina simples Condigbes de contorno da parte superior da turbina
HEL i i ico I 1 i
e, Subrotina simples Condicdes de contorno da parte inferior da turbina
HEL =y = -
e Subrotina simples Condigdes de contorno da parte lateral da turbina
SIMETRIA Subrotina simples Condicdes de contorno no eixo de simetria.
EIXO_ Subrotina simples Condigdes de contorno no eixo fisico da turbina.
TURBINA
SUPERFICIE | Subrotina simples Condig¢@es de contorno na superficie livre.
PAREDE _ Subrotina simples Condiges de contorno no fundo do tangque.
PAREDE_ Subrotina simples Condigdes de contorno na parede lateral do tanque.
LATERAL
PERFIL_LOG | Subrotina de calculo |Determina as velocidades proximas das superficies solidas (perfil
logaritmo de velocidades e funcdes de parede).
CONTINUIDA- | Subrotina de cilculo |Faz o balango de massa dentro do volume de controle especificado (Cp
DE Cp_a na primeira iteracio).
CONTINUIDA- | Subrotina de calculo |Faz o balango de massa dentro do volume de controle especificado (Cp
DE Cp L na segunda iteracéo).
SIMPLER Subrotina de célculo | Realiza o procedimento SIMPLER
POISSON Subrotina de célculo | Executa o procedimento onde a equagso da continuidade é utilizada para
o célculo direto da pressdo.
CORPRES Subrotina de calculo | Corrige as pressbes obtidas das iteracbes anteriores (SIMPLER).
CORVEL Subrotina de clculo | Corrige as velocidades obtidas das iteracdes anteriores (SIMPLER).
FUNCAO1L Subrotina de calculo | Funcéio que esta relacionada com os coeficientes sul na subrotina penta.
FUNCAO2 Subrotina de calculo | E uma fimgdo que esta relacionada com os coeficientes oeste na subrotina
penta.
FUNCAO3 Subrotina de cilculo | Fungfio que ests relacionada com os coeficientes leste na subrotina penta.
FUNCAO4 Subrotina de calculo | Fungfio que estd relacionada com os coeficientes norte na subrotina
penta.
PENTA Subrotina de calculo | E o solucionador de todos os processos iterativos. E o centro de todos 0s

calculos para alcancar as solugdes.
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Linhas préximas dos Superficie da Agua

Enderecamento:

I =234.NCAM
J =3.4,5.. NCOL

P = J+(I-1)*NCOL
W= J1+ (- 1)*NCOL :
E= I2+(I-1)*NCOL |
N= J1+(-1)*NCOL :
S= 12+ (I-1)*NCOL :
N=J-1, 2=7+1 i
= 1-1, 2=I+1 :

3°BLOCO
GENERICO
Pontos Problemas
Proximo dos Contornos
i
; 2° BLOCO E
{ GENERICO ¢
S | E
i ______________________________ 1
m i e e .
I M 1
4 l : :
t | : 1° BLOCO !
5 | ; GENERICO !
Sl 1% s T —— FundodoTanque __________________ 69
=1 =i » 7=NCOL

Figura 4.9: Divisdo do dominio de integragio em varias regides do Tanque de
Agitagdo. Forma de enderecamento. Observe que NCOL e NCAM representam O
nimero de colunas e camadas (linhas) do dominio computacional. Por conveniéncia
esses pardmetros também cobrem alguns pontos fora do tanque para facilitar o
enderecamento e acoplamento das condi¢des de contorno.
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I=NCAM
o
% Superficie da Agua — Contomo Free-slip.
i .
||  Posicionamento da Hélice (SH)
Bl 1 =234.NCAM N
|| 1=345.NcoL
bl P - J+(@-1)*NCOL
El W= J1+(-1)*NCOL @
@ E= J2+(I-1)*NCOL
Bl N= J1+(-1)*NCOL
% = I2+(-1)*NCOL
Bl n=1J-1, n=J+1 /.\P
Bt 1= 1-1, R=1+1
% SHI = RELHEL*(NCAM + 1) W@ @ @ E
‘% SH21 = SHI - 0.5*LARGHEL/DELZ
E|  SH22 =SHI + 0.5LARGHEL/DELZ
| sH=sH21-2
[| SH2-SH22+2
L | SH3=RELTANQ*NCOL+3
- |
| | S
B
2
- Detalhes do posicionamento
daTurbina
i manrmearimnn i 1 :
ety ey ] ]
X - 1 -
o : '
= H 1
"B
¢ g
i
i 1
m r 1 :
e : 5
t : :
r Variagdes do posicionamento, | : !
i comprimento ¢ largura de ! L
a Héliceda Tubina-SETORH 15 13 j 11 p2
1=2 — -
=2 P J=NCOL-2

Figura 4.10: Detalhes da Malha de Integracio do tanque de agitagdo e célula
computacional. Pontos dentro do dominio fisico, inclusive a simetria, setorizacdo,
posicionamento e variagio das caracteristicas geométricas da turbina (fora de escala e
ampliada para ver detalhes). A sub-rotina ENDERECAMENTO controla a
movimentag3o e variagGes geométricas da turbina.
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Para os pontos P adjacentes ao contorno esquerdo, Aw = 0 (somente no eixo
fisico da turbina), ao contorno direito, Ax = 0 (parede lateral do tanque), a fronteira
interior, As = 0 (no fundo do tanque), e 4 fronteira superior Ay = 0 (superficie livre —
quando for considerado no-slip). A figura 4.11 mostra a estrutura da matriz
pentadiagonal. A férmula de cinco pontos em torno do ponto P(ij) tipica do
programa TANKFOR, como ja foi dito, € dada pela equagdo
A3D, = 2D, + 43D, + ATD, + ATD +C, e Ag, Aw, Ax e Agsio coeficientes
dados. Cp é o termo fonte ¢ A2 = AY + A7 + AS + Ag . Os indices referem-se aos

cinco pontos genéricos.

De acordo com a equacdo de cinco pontos, o coeficiente da diagonal principal
¢ igual ao somatério dos coeficientes das diagonais adjacentes (proximos € esparsos)
da matriz. E para que se tenha domindncia na diagonal principal € necessario em
alguns casos que a condi¢@o seja relaxada. Ou seja, que a diagonal se torne maior ou
igual a soma dos coeficientes dos pontos vizinhos. h(P) e Ind(P) sdo denominados,

respectivamente, como o vetor solugio e o termo indepente do sistema:

- T 7
e, \ h(P) Ind(P)
.

\ A N |

1
i
1
1
]
1
1
1
1
]
1
!
1}
1
i
1
1
|
1
|
|
V

Figura 4.11: Estrutura matricial das equagdes aplicada & malha bidimensional. O
ordenamento dos pontos inicia-se no primeiro ponto inferior esquerdo do dominio, ou
seja, na segunda coluna e terceira linha (ponto nimero 69, no enderegamento vetorial,
quando, por exemplo, a malha apresenta 33 x 63 pontos). As outras diagonais ndo
referidas sdo todas iguais a zero. Esse esquema possibilita economia de meméria. O
sistema de equagdes também apresenta-se com os coeficientes armazenados na forma
de vetores (subrotina PENTA).
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Figura — 4.12: Fluxograma do Algoritmo Principal
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v
) Ur@P) <0
CP,) «1 i=0,1, CP)«0 < Ur'(P) <0
s CE)+0 Wa(P) <0
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Figura - 4.13: Fluxograma da Subrotina Concentragio Adimensional.
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4.8 COMENTARIOS ACERCA DA METODOLOGIA

Como pode ser percebido, neste capitulo fez-se referéncias a resultados e
métodos coletados da literatura da area. Este procedimento foi seguido porque a
construgdo do presente codigo numérico forgosamente utilizou os caminhos mais
adequados ja testados. Também foi enfatizado que, para a regido de superficie livre
foram utilizados contornos mais vinculados a realidade fisica. Neste ponto, o codigo

desenvolvido envolveu alguma modificagdo substancial em relac@o aqueles existentes.

Em resposta a pergunta acerca do eventual uso de um codigo ja existente
(comercial), é preciso frisar que as modificagSes que seriam introduzidas podem
implicar em modificagbes estruturais do programa, o que € muito mais facil de
implementar em um sobre o qual se tem pleno deminio. Assim, o desenvolvimento de
um novo codigo, vinculado as necessidades especificas da pesquisa em questdo, €
desejavel. Foi utilizado um computador pessoal pentium (64 MB — 166 MHz) em
todos os calculos, tanto em malhas grossas quanto com malhas mais finas.

O tempo de processamento nas simulagdes foi de aproximadamente 3-6 horas.
Tamanho da célula — Az 5 mm ou menor e Ar 10 mm ou menor. Numero de linhas
entre 63 e 106 e numero de colunas entre 15-33. Totalizando o namero de pontos da
matriz entre 1740 e 1990.

Alguns programas como EXCEL da Microsoft (1997), ORIGIN (Versdo —
4.1), WINSURF (Versdo 5.0) da Golden Software, Inc. (1993-94), VVIEW (Versdo
1.97) da PUC/Rio (1995) foram utilizados para gerar as saidas graficas.



V — RESULTADOS DO ALGORITMO COMPUTACIONAL

5.1 EXIGENCIAS DO ALGORITMO

Muitos algoritmos computacionais tém sido utilizados com o intuito de
simular o0 escoamento em tanques: como o FIAT, FLUENT, TEACH-C, PHOENIX,
FLOW3D, MIXFLO, FLUFIX e STAR e outros. Entretanto, eles apresentam complexidade
bastante elevada e alto custo para uso geral e ndo sdo facilmente adquiridos. Além
disso, as hipoteses e as informacdes empiricas inerentes aos algoritmos, tornam-se
dificeis de garantir que a resposta obtida corresponda a uma solugdo para um
problema ndo-trivial. Neste sentido, o desenvolvimento de algoritmos especificos
ainda € necessario. No presente caso, o estudo da superficie € um exemplo que se
insere neste contexto.

Discutiu-se qual seria o procedimento e propriedades que tais algoritmos
deveriam possuir. Foram também explicadas as razdes pelas quais optou-se em
elaborar um algoritmo particular, com o intuito de simular as trocas de gases na
superficie ar-agua.

A revisdo sobre experimentos e simulagio em tanques de mistura apontam
para uma gama enorme de pontos de vista sobre o tema. Mesmo as inovagdes
numeéricas indicadas pelas referéncias mais atuais sobre o assunto apresentam muitas
limitagdes do ponto de vista dos dados experimentais comparativos com as
simulages, seja no sentido da abordagem das condi¢Ses de contorno, bem como do
ponto de vista das limitagdes dos métodos computacionais. Algumas referéncias
citam a necessidade de trabalhar com escoamentos tri-dimensionais. Outros sugerem
que as simula¢des bi-dimensionais sdo suficientes para simular os escoamentos para
as aplicagdes em engenharia. Algumas referéncias ndo 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 superficie, que em nenhum momento da
revisdo foi mostrada a abordagem adequada para o tema de interesse para este
trabalho. Entretanto, como ja foi discutido anteriormente, todas as referéncias foram
uteis, quando utilizamos destes referidos textos uma ou outra abordagem de interesse
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para o presente trabalho, principalmente aquelas mais comumente utilizadas
condi¢Ses de contorno: parede, simetria, contorno da turbina, etc.

No presente estudo foi feito o zoneamento de zonas especificas do dominio
do sistema. Estas regides foram definidas em torno da turbina do tanque, simetria,
paredes, eixo e superficies do liquido. Assim, tais volumes foram caracterizados
diferentemente no dominio computacional. Procedimento este que diminuiu as
dificuldades na formulagdo do problema do escoamento turbulento e da sua
implementa¢do. Um exemplo disso foi o ponto abaixo do impulsor rotativo, na
diregdo do eixo de simetria. Outro exemplo foi a manipulagdo das caracteristicas
geométricas do impulsor.

Considerando todos esses fatores, listou-se abaixo algumas das justificativas
para a elaboracgdo do algoritmo TANK.FOR.

1) Especificidade do tema: o intuito do algoritmo foi fazer uma
abordagem numérica especifica sobre as questdes de troca gasosa na
superficie. Portanto, ndo foi objetivo do trabalho criar um coédigo
computacional genérico. O algoritmo foi produzido para simular
escoamento em coordenadas cilindricas, com propriedades uniformes
dos escoamentos, recirculagdo, sem reacdo quimica, e varias formas
de condi¢do de contorno.

i) Aplicabilidade: o algoritmo nZo foi escrito com a preocupagdo de ser
didatico, no seu entendimento ou leitura. Entretanto, procurou-se
descrever em linhas de comentarios detalhes explicativos sobre os
procedimentos em questdo que foram considerados imprescindiveis ao
entendimento do mesmo. O algoritmo tem propriedades especificas
somente para os tanques de mistura com geometnia cilindrica. As
possibilidades geométricas genéricas permitem uma “livre” escolha do
posicionamento da turbina. Por exemplo, a 1/4, 1/3 de H (altura do
tanque), ou qualquer outra posi¢do entre a superficie do liquido e o
fundo do tanque. Da mesma forma o algoritmo permite que a turbina
possa ser aumentada ou diminuida 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 diminuida, respeitando-se
as dimensdes da altura do tanque. De qualquer forma foram tomadas
providéncias, por meio da subrotina TESTE GEOMETRIA, para
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“controlar” entradas de dados no algoritmo e avaliar se tal escolha
seria ou niio possivel, dentro dos padrSes construtivos dos tanques
normalmente utilizados, uma vez que eles possuem caracteristicas
geométricas que respeitam regras especificas.

iii) Economia: o ideal seria construir um algoritmo que demandasse o
minimo de memdria computacional e espago para armazenamento de
dados no computador. Como n3o existe um algoritmo ideal que atenda
a todas essas necessidades, buscou-se tanto quanto possivel elaborar
um com economia de memoria, com a vetorizagdo do dominio. Ou

seja, trabalhou-se com a forma vetorizada da matriz de cinco pontos.
5.2 ESCOPO E LIMITACOES DO ALGORITMO COMPUTACIONAL TANK.FOR

O algoritmo computacional, em principio, apresentou o escopo € limitagbes
semelhantes aquelas do procedimento de soluggo. Por exemplo, como no caso das
caracteristicas geométricas da turbina, os comandos do algoritmo requeridos, para
modifica-las, sio poucos e localizados na subrotina ENTRADA_GEOMETRIA. Como
também ja foi mencionado, o algoritmo n3o permite a mudanga para outros sistemas
de coordenadas. Nesse aspecto ele € rigido. Sempre que possivel, foi feita uma
listagem das principais variaveis envolvidas em cada subrotina, a fim de facilitar sua
descric¢do.

Como foi mostrado nas figuras 4.3a e 4.3b o dominio foi subdividido em
pontos, linhas e blocos especificos, com o objetivo de proporcionar praticidade,
como por exemplo, linhas e pontos na coluna de simetria, pontos ¢ linhas da
superficie, paredes e turbina. Assim, quando forem necessarias modificagdes em
partes especificas, dentro do algoritmo principal e das subrotinas, ndo havera
interferéncia nos demais pontos do dominio, tornando-os mais facilmente
manipulaveis.
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5.3 DETALHES DO ALGORITMO COMPUTACIONAL TANK.FOR
5.3.1 PRINCIPIOS DA ORGANIZACAO

a) Funcio do Algoritmo: o algoritmo foi projetado para atender algumas
exigéncias basicas como: a solugdo das equagdes algébricas serem proximas das
solucdes das equacgdes diferenciais (deduzida das equagdes diferenciais do capitulo
3); suficiéncia de informagdes para o calculo, de uma variavel particular, @, em cujas
quantidades surgem os coeficientes e termos fontes da formula geral. Especificagio
de constantes numéricas ¢ nés das malhas; as equagdes algébricas foram resolvidas
por um procedimento iterativo. Célculo de varias quantidades de interesse que nao
sio requeridas no processo iterativo, como por exemplo, a distribuigdo das
velocidades.

b) Caracteristicas Principais do Algoritmo: nesta secdo foram mostradas as
sequéncias de operagdo, e a interconexdo das varias partes do algoritmo, e suas
fungdes, de forma resumida.

i) A inicializacio do Algoritmo: é controlada por varias subrotinas:
ENTRADA_GEOMETRIA (controla o numero de colunas e nimero de
linhas do dominio, controla as dimensdes da turbina: largura,
comprimento, posicionamento do centro da turbina, etc;
TESTE_GEOMETRIA (especifica a largura ou comprimento maximos ou
minimos da turbina dentro do tanque e condi¢des minimas aceitaveis
para um tanque padrdo, ENDERECAMENTO (ENDER_SIMPLES) (sdo as
subrotinas chave que transformam o enderegamento na forma
matricial (apresentada no dominio fisico) para a forma vetoral,
TEMPERATURA (s3o as temperaturas padrdo em que geralmente sgo
feitos os experimentos em tanques encontrados na literatura),
VEL ANGULAR (sio as rotagdes ou velocidades angulares
experimentais realizados em testes de mistura); VEL_INICIAIS e SLIP
(sdo as velocidades de partida para o procedimento do método
SIMPLER).

ii) A definicio dos pontos no dominio: imprime e armazena na
memoéria a localizagio dos pontos no dominio da malha: GRID (feita
de acordo com sub-divisio do dominio mostrado na figura 4.10. Nesta
subrotina a subrotina ENDERECAMENTO ¢ chamada para cada ponto,
linha ou bloco em questio, dependendo da regido do tanque).
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ili) As condices inicias: para geracio dos coeficientes das matrizes
(campos de velocidade e pressdo), dentro do processo iterativo foi
utilizada a subrotina VEL_INICIAIS. As maiores dificuldades
encontradas nesta subrotina foram em decorréncia da definicdo das
velocidades no interior e fronteiras da turbina. Esta subrotina chama a
VEL_ANGULAR.

iv) Contornos: as subrotinas dos contornos foram construidas com o
objetivo facilitar a entrada das fungdes de parede (no-slip) e os
contornos de simetria (espelho) e de superficie (no-slip ou free-slip).
Dentre esses estavam também os contornos de todos os pontos na
superficie da turbina e pontos interiores a ela. Tais subrotinas sdo:
PAREDE FUNDO, PAREDE LATERAL, SIMETRIA, HEL_SUPERIOR,
HEL_LATERAL, HEL_INFERIOR, EIXO_TURBINA e SUPERFICIE LIVRE,
NO-SLIP, FREE-SLIP € PERFIL_LOG.

v) Coeficientes: para o cilculo dos coeficientes das matrizes de cinco
pontos foram utilizadas as subrotinas COEF_Ue, COEF_Uw, COEF_Wn ¢
COEF Ws, COEF_PRES, COEF_KCIN, COEF_EPS e COEF_CONC. Essas
subrotinas apresentam areas comuns com praticamente todas as outras
subrotinas anteriormente descritas. Elas determinam os coeficientes,
calculam seus respectivos termos fontes (para todos os volumes de
controle). Todas elas chamam a subrotina PENTA.

¢) Controle das sequéncias dos cilculos e saida para impressdo: na figura
5.1 esta apresentada uma saida para o campo de velocidade esperado em uma
simulagio no algoritmo TANK.FOR. Indicam-se as setas de velocidades dentro do
dominio fisico do tanque de mistura. O comportamento do escoamento na superficie
(componentes de velocidade radiais) foram incorporados pelo modelo de
transferéncia (SCHULZ et al., 1991, 1992). Os valores de U na superficie foram
substituidos pelo parimetro a, do modelo de transferéncia de SCHULZ et al., (1991,
1992) a fim de comparar com os valores experimentais calculados pela subrotina
XASTER. A subrotina XASTER chama as subrotinas TYN, DIF, TEMPERATURA, VELOC.
Além disso, esta subrotina faz as leituras das velocidades angulares (rotagdes das
turbinas e temperaturas de teste experimentais), calcula todos os pardmetros
adimensionais do modelo de transferéncia e os armazena para comparar com Os
valores resultantes da simulagdo. Campo de velocidades iniciais.
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Figura5.2a: Perfis de Velocidades Iniciais (Parabolico) — CUNHA (1993).



146

Perfis de Velocidade - MOMESSO(1996)
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Figura 5.2b: Perfis de Velocidades Iniciais (Parabolico) — MOMESSO (1996).
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Figura 5.2¢: Perfis de Velocidades Iniciais (Parabolico) — HSIEH et al (1993).
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Figura 5.2d: Perfis de Velocidades Iniciais (Parabolico) — BARBOSA (1989).
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As condig¢bes geométricas do tanque (mimero de colunas (NCOL) e mimero de
linhas (NCAM), comprimento fisico do tanque e largura fisica do tanque (pardmetros
de entrada) sdo gerados pelas subrotinas ENDERECAMENTO, ENDER_SIMPLES, GRID e
TESTE_GEOMETRIA. Entenda-se este gerado como o conhecimento numérico dos
limites do problema. RELHEL ¢é a relagdo entre as dimensdes da turbina e largura do
tanque. RELARG € a relag@o entre a largura da turbina e seu comprimento. RELTANQ
¢ um parametro que indica em que posi¢do do eixo axial do tanque esta localizada a
turbina. LARGTANQ ¢€ igual a largura fisica do tanque e COMPTANQ ¢ igual ao
comprimento fisico do tanque (saida da subrotina — TANK.OUT).

RELHEL = .3333
RELARG = .1000
RELTANQ= .333
COMPTANQ = 30.000
LARGTANQ = 15.000
NCOL = 33
NCAM = 63

*** LOCALIZACAO DOS PONTOS P,E, W, Ne § ***
PRIMEIRO PONTO
P( 3, 2= 68 W( 3, 2)= 67E( 3, 2= 69 N( 3, 2)= 101 S( 3, 2)= 35
SEGUNDO PONTO (primeiro ponto do fundo, parte inferior do eixo de simetria)
P( 3, 3)= 69 W( 3, 3)= 68E( 3, 3= 7T0N( 3, 3)=102S( 3, 3)= 36
PRIMEIRA LINHA INFERIOR GENERICA DO FUNDO (linha do fundo do tanque)

P( 3, 4)= 70 W( 3, 4)= 69E( 3, 4= 71N( 3, 4)=103 S( 3, 4)= 37

P( 3, 5)= 71 W( 3, 5)= 70E( 3, 5= 72N( 3. 5)=104 S( 3, 5)= 38

P( 3, 6)= 72 W( 3, 6)= 71E( 3, 6)= 73N( 3, 6)=105S( 3, 6)= 39

P( 3, )= T3W( 3, 7)= T2E( 3, T= TAN( 3, T=106 S( 3, )= 40

P( 3, 8= 74 W( 3, 8)= T3E( 3, 8)= 75N( 3, 8)= 107 S( 3, 8)= 41

P( 3, 9)= 75W( 3, 9= T4E( 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 §( 3, 11)= 44
P( 3,12)= 78 W( 3, 12)= 77E( 3,12)= 79N( 3, 12)= 111 §( 3, 12)= 45
P( 3, 13)= 79 W( 3, 13)= 78 E( 3, 13)= 80 N( 3, 13)= 112 §( 3, 13)= 46
P( 3, 14)= 80 W( 3, 14)= 79 E( 3, 14)= 81 N( 3, 14)= 113 §( 3, 14)= 47
P( 3, 15)= 81 W( 3, 15)= 80 E( 3, 15)= 82 N( 3, 15)= 114 §( 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)= 82E( 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 §( 3, 18)= 51
P( 3,19)= 85 W( 3, 19)= 84 E( 3, 19)= 86 N( 3, 19)=118 §( 3, 19)= 52
P( 3,20)= 86 W( 3,20)= 85E( 3,20 87 N( 3, 20)= 119 §( 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 §( 3,22)= 55
P( 3,23)= 89 W( 3,23)= 88E( 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)= 90E( 3,25 92 N( 3, 25)= 124 S( 3,25)= 58
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P( 3,26)= 92 W( 3,26)= 91E( 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 §( 3,27)= 60
P( 3,28)= 94 W( 3,28)= 93 E( 3,28)= 95N( 3, 28)= 127 §( 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)= 9 W( 3,30)= 95E( 3,30)= 97 N( 3, 30)= 129 S( 3, 30)= 63

ULTIMO PONTO DIREITO INFERIOR (fundo do tanque)

P( 3.31)= 97 W( 3,31)= 96 E( 3,31)= 98 N( 3, 31)= 130 §( 3,31)= 64

Da mesma forma foram mostrados somente os procedimentos iniciais para os
valores de entrada e o enderecamento para os pontos da superficie livre (linha
genérica da superficie). Ver as figuras (4.9) e (4.10). Os valores foram gerados pelas
Subrotina SUPERFICIE_LIVRE e estfo listados abaixo.

NO TOTAL SAQ 31 VELOCIDADES
Pontos da superficie livre.

"FREE SLIP" NA INTERFACE AR-AGUA (m/s).

UFREE(2015)= .000, UFREE(2016)= .005, UFREE(2017)= .007, UFREE(2018)= .009,
UFREE(2019)= 011, UFREE(2020)= .014, UFREE(2021)= .016, UFREE(2022)= .019,
UFREE(2023)= 020, UFREE(2024)= .024, UFREE(2025)= .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
UFREE(2043)= 002, UFREE(2044)= .001, UFREE(2045)= .000

5.4 CALCULO DOs COEFICIENTES EXPERIMENTAIS K; E PARAMETROS Fisico-
QUIMICOS E HIDRAULICOS DO MODELO DE TRANSFERENCIA DE MASSA

O algoritmo TANKFOR possui uma estrutura em que as rotinas foram
utilizadas para a solugio das equagBes ndo-lineares da continuidade, transporte
quantidade de movimento ¢ massa. Primeiramente foi verificada a programacio da
malha bi-dimensional e testado o algoritmo SIMPLER. Uma vez que 0 escoamento
estava definido, para cada rotagdo da turbina (rps) e temperatura fixa (°C), mostrado
abaixo no exemplo de saida de resultados experimentais, os coeficientes
experimentais denominado de Kj., foram comparados com os coeficientes da
simulacZo, denominado de Kpim.

Como foi discutido anteriormente os coeficientes de troca K obtidos pela
simulagdo foram comparados com os resultados experimentais de varios autores da
literatura. No presente trabalho aplicou-se o modelo de transferéncia de SCHULZ et al
(1991, 1992). O elo de ligagdo entre os campos de velocidade (figura 5.1) foram as
variaveis definidas pelo simbolo @ do modelo de SCHULZ er o/ (1991, 1992). A
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subrotina XAST incorporou os valores experimentais dos autores em questdo: CUNHA
(1993), MOMESSO (1996) e HSIEH (1993). Abaixo foram apresentados alguns exemplos
de saida de pardmetros dos experimentos de CUNHA (1993).

As variaveis designadas por a sdo as velocidades da extremidade da turbina
Uy, (dadas em m/s); DH € o comprimento do raio da turbina; TO € a temperatura de
partida, no caso 15 °C, para todos os experimentos; TK € a temperatura
correspondente em Kelvin; GAS é o nimero de gases que se trabalhou (para Cunha
igual a 3); MT ¢ o mimero de passos da temperatura (CUNHA. 1993 - igual a 4
temperaturas: 15, 20, 25 e 30° C); Xz = 2,6 € um parametro da equagdo de Wilke-
Chang para calcular a difusividade molecular dos gases), Mg € peso molecular da
agua (solvente); V¢ é o volume critico para cada gés; Mu ¢ a viscosidade dindmica em
CP, € Das é O coeficiente de difusdo molecular do gas na 4gua, na respectiva

temperatura.

SUBROTINAPARA CALCULAR DAB
EPARAMETROS ADIMENSIONAIS
RELEVANTES COMO: M*e X*ymw

ARQUIVO DE SAIDADEDADOS - Experimentos de Cunha (1993)
PARAMETROS FISICOS DO TANQUE DE AGITACAO

ALTURA H= 30m DH=.10m
a( 1= 82.00rpm al(1)= .431ps
a( 2= 104.00rpm al(2)= .34rps
a( 3= 280.00rpm al( 3= 1.47rps
a( 47 303.00rpm al(4)= 1.5%ps
a( 5 404.00rpm al(5F= 2.121ps
a( 6= 505.00rpm al( 6)= 2.641ps
a( 7= 730.00rpm al( 7= 3.82rps
a( 8)= 860.00rpm al( 8= 4.50rps
a( 9F 910.00rpm al( 9)= 4.76rps
a(10)= 1080.00rpm al(10)= 5.651ps
a(11y= 1280.00rpm  al(11)= 6.70rps
a(12)= 1700.00rpm al(12)= 8.90rps

PARAMETROS PARA O CALCULO DE DAB M* E X*min

TO= 15.000C GAS= 3 NoMT= 4PASSOSXB= 2.6 ADIM MB = 18.00g/g-mol
VALORES DE VOLUMES CRITICOS 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(ETIL) = 129.00 cm3/g VA(ETIL)= 46.42 cm3/g

TC( 1)= 15.00 oC TK( 1)=288.15 KMu( 1) = 1.15 cP DAB( 1)= 1.504E-09 m2/s

*>>*METANO-CH4 ***

a( 1 82.00rpm al( 1)= 43mps M*( 1)= 8.56E+07
a( 2 104.00rpm al( 2= .S4mps M*( 2)= L.OSE+H0R
a( 3= 280.00rpm al( 3)= 1.47mps M*( 3)=2.92E+08



a( 4= 303.00rpm
a( 5= 404.00rpm
a( 6)= 505.00rpm
a( 7= 730.00rpm
a( 8)= 860.00rpm
a( 9)= 910.00rpm

a(10)= 1080.00rpm al(10)=5.65tps M*(10)= 1.13E+09
a(11)= 1280.00rpm al(11)=6.70rps M*(11)= 1.34E+09
a(12)= 1700.00rpm al(12)=8.90rps M*(12)= 1.78E+09

al(4)=1.5%ps
al( 5 2.12rps
al( 6) 2.641ps
al( 7= 3.82rps
al( 8=4.50mps
al( 9) 4.76rps

M*( 4)= 3.16E+08
M*( 5)= 4.22E+08
M*( 6)= 527E+08
M*( 7)= 7.62E+08
M#*( 8)= 8.98E+08
M?*( 9)= 9.50E+08

VALORES DE X*min (KL em s7)
al(1)= .43rps XT(1)=148E-13 KL =1.82E-05
al(2)= .54rps XT(2)=1.50E-13 KL =2095E-05

al( 3= 1.471ps
al( 4= 1.5%ps
al(5)=2.12rps
al( 6) 2.641ps
al( 7)= 3.82mps
al( 8)=4.50rps
al( 9 4.76rps

XT( 3)=4.18E-14

XT( 4) = 3.78E-14

XT( 5)= 2.29E-14

XT( 6) = 2.64E-14

XT( 7)=2.78E-14

XT( 8) =2.95E-14
XT( 9)=2.94E-14

KL = 5.97E-05
KL = 6.32E-05
KL = 6.82E-05
KL =123E-04
KL =2.70E-04
KL = 3.98E-04
KL =4.43E-04

al(10)=5.65tps XT(10)=2.32E-14 KL =4.93E-04
al(11)=6.70rps XT(11)=257E-14 KL =7.67E-04
al(12)= 8.90mps XT(12)=6.92E-14 KL = 3.64E-03

TC( 1)= 15.00 oC TK( 1)=288.15KMu( 1)= 1.15¢P DAB( 1)= 1.384E-09 m2/s

=**A CETILENO-C2H2 ***

a( 1)= 82.00rpm al( 1= 43ps M=( 1)= 9.31E+07
al(2)= .34rps M*(2)= 1.18E+08

a( 2)= 104.00rpm
a( 3)= 280.00rpm
a( 4)= 303.00rpm
a( 5y 404.00rpm
a( 6)= 505.00rpm
a Ty= 730.00rpm
a( 8)= 860.00rpm

al( 3= 1.47ps
al( 4= 1.5%ps
al( 5=2.12rps
al( 6)=2.64rps
al( 7 3.82rps
al( 8)=4.50rps

a( 9= 910.00rpm  al( 9)= 4.76rps

a(10)= 1080.00rpm al(10)=5.65rps M*(10)= 1.23E+09
a(11)= 1280.00rpm al(11)=6.70rps M*(11)= 1.45E+09
a(12)= 1700.00rpm al(12)=8.90rps M*(12)= 1.93E+09

M#( 3)= 3.18E+08
M#( 4)= 3.44E+08
M*( 5)= 4.59E+08
M?*( 6)= 5.73E+08
M?*( 7)= 8.28E+08
M#( 8)= 9.76E+08
M*( 9)= 1.03E+09

VALORES DE X*min (KL em s7)

al(1)= 43mps XT(1)=1.44E-13 KL =1.92E-05
al(2)= .54tps XT(2)=1.66E-13 KL= 3.55E-05

al( 3= 1.47ps
al( 4 1.5%ps
al( 5=2.12rps
al( 6)= 2.641ps
al( 7= 3.821ps
al( 8)=4.50rps
al( 9)=4.76rps

XT( 3)=4.30E-14
XT( 4)=4.07E-14
XT{( 5)=2.52E-14
XT( 6)= 2.60E-14
XT(7)=2.73E-14
XT( 8) = 2.96E-14
XT( 9)=2.94E-14

KL = 6.68E-05
KL = 7.40E-05
KL =8.13E-05
KL =1.32E-04
KL =2.88E-04
KL =4.33E-04
KL =4.83E-04

al(10)=5.65tps XT(10)=2.25E-14 KL =5.19E-04
al(11)=6.70ps XT(11)=2.52E-14 KL = 8.16E-04
al(12)=8.90rps XT(12)=3.03E-14 KL = 1.73E-03

TC(1)= 15.00 oC TK( 1)=288.15 K Mu( 1)= 1.15cP DAB( 1)= 1273E-09 m2/s

*»*ETILENO-C2H4 ***

a(1)= 82.00rpm al( 1= 43rps M=( 1)= 1.01E+08
a( 2)= 104.00rpm al(2)= .S4rps M*(2)= 1.28E+08
a( 3)= 280.00rpm al( 3)=1.47rps M?*( 3)= 345E+08
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a(4)= 303.00rpm al(4)= 1.5%ps M*(4)= 3.74E+08
a( 5= 404.00rpm al( 5)=2.12rps M*( 5)=4.98E+08
a( 6)= 505.00rpm al( 6)=2.64rps M*( 6)= 6.23E+08
a( 7y= 730.00rpm al( 7)=3.82rps M*( 7)= 9.00E+08
a( 8)= 860.00rpm al( 8)=4.50rps M*( 8)= 1.06E+09
a( 9)= 910.00rpm al( 9)=4.76rps M*( 9)= 1.12E+09

a(10)=1080.00rpm al(10)=5.65rps M*(10)= 1.33E+09
a(11)=1280.00rpm al(11)=6.70rps M*(11)= 1.58E+09
a(12)= 1700.00mpm  al(12)= 8.90rps M*(12)= 2.10E+09

VALORES DE X*min (KL em s™)

al( 1= .43mps XT(1)=1.75E-13 KL =2.53E-05
al(2)= .54rps XT(2)=1.57E-13 KL = 3.65E-05
al(3)=147mps XT(3)=549E-14 KL =927E-05
al(4)=1.59rps XT(4)=4.55E-14 KL =8.98E-05
al(5)y=2.12rps XT(5)=3.03E-14 KL = 1.06E-04
al( 6)=2.64rps 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 =545E-04
al(9)=4.76rps XT(9)=4.04E-14 KL =7.21E-04
al(10)=5.65tps XT(10)=2.74E-14 KL = 6.89E-04
al(11)=6.70rps XT(11)=3.07E-14 KL = 1.08E-03
al(12)=8.90mps XT(12)=3.73E-14 KL =2.32E-03

5.5 TESTANDO O SOLVER DO SISTEMA LINEAR
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O solver que foi desenvolvido para resolver as equacgdes diferenciais foi testado,

para que se eliminasse davidas sobre a existéncia de erros na sua concepgdo. A

seguir, sio listados os coeficientes de um sistema pentadiagonal decorrente de um

problema simples concebido para este objetivo.

Matriz de Coeficientes
4 -1 < xcoL 2 -1

s & 4] 3
1 4 4 X
4 @ 4 o
O
o J & &
d € e D> -1 4
-1 1 & A
; s B
- -1

O(P)
1.217410

0.419307
0.197793
0.193422
0.321935
0.450343
0.262024
0.178444
0.253960
0.643974

Figura 5.3: Testando o Solver (Pentadiagonal com banda Esparsa)
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a
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O vetor ©(P) = {©,D; ..... @p}, € o vetor solugio do problema. NCOL € o
nimero de pontos em uma linha qualquer da malha computacional. NCOL indica a
distdncia da banda variavel, localizada em qualquer posi¢do do dominio considerado.
Neste problema todos os coeficientes dos pontos periféricos no entorno do ponto P
sdo iguais a 1, ou seja, Ag, Aw, An, As = 1, exceto para os pontos adjacentes do
contorno que s3o nulos como ja foi explanado em capitulos anteriores. Para o
presente caso, Ind(P) seria substituido por Sc nas equacdes de cinco pontos.

Na figura abaixo esté indicada uma relagdo entre a diminui¢do dos elementos
ndo-nulos versus ordem da matriz pentadiagonal. Observa-se que quando a ordem N
da matriz aumenta o nimero relativo de coeficientes ndo-nulos tende para zero.

Diminui¢io dos Elementos Nao-nulos versus
Ordem da Matriz Pentadiagonal - n (minime =3)

Cowficie

Percentualde

& B

[ 50 100 150 200 250 300 350 400 4350 500
Ordam da Mateiz

Figura 5.4: Variacio percentual de elementos ndo-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 incompressiveis desenvolvidos. Estes
foram a) escoamento entre duas placas planas e b) escoamento em um tubo
cilindrico. Aqui s6 foi mostrado o caso do tubo cilindrico.

A solugdo analitica do escoamento desenvolvido em um tubo cilindrico pode
ser obtida em termos da distribuiciio de velocidades, Wa(r), ao longo da coordenada
z e da queda de pressdo, AP, ao longo de z. A solugo analitica é:
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W, (r)=2 -/ RY |

onde R é o raio do tubo W é velocidade média. A queda de presséo ao longo de um
comprimento L do tubo €:

SuWL

AP = =2

onde u ¢ a viscosidade dindmica do fluido. A viscosidade da agua utilizada foi de
1,0 g/lems e R = 110 cm, W = 2,0 cm/s. A queda de pressdo no comprimento L =
3000 cm é AP = 15,8678 g/cm.s”.

As distribuicdes de velocidades, tanto analitica (tebrica) quanto a solugdo
aproximada foram baseadas nas aproximagdes mostradas no apéndice A da
referéncia BOTELHO e MOREIRA (1991), 0s quais utilizaram as mesmas aproximagdes
para calcular os diversos coeficientes das equagdes discretizadas. Os resultados
obtidos desta analise est3o na tabela 5.2.

Tabela 5.2: Resultados numéricos do problema de escoamento desenvolvido em um
tubo cilindrico com o algoritmo TANK FOR (adaptado), com simetria axi-simétrica.

y — distidncia da Velocidade Velocidade Queda de pressio
parede entre 0 - 110 Analitica Numérica (cm/s) Numérica (g/em.s’)
(cm) (cm/s) z=1200 cm Az =1500 cm

I3 1.9628 1.9616 15,1245
25 1.8968 1.8954 15,1234
35 1.7976 1.7962 15,1213
45 1.6654 1.6648 15,1182
55 1.500 1.4912 15,1174
65 1.3018 1.3008 15,1058
75 1.0704 1.0689 15,0931
85 0.8058 0.8043 15,0883
95 0.5084 0.5074 15,0559

Queda de pressdo analitica (g/cm.s%) 15,8678

Por meio deste problema foi possivel verificar a formulaggo das condigdes de
contorno aplicadas as equagdes de transporte.
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5.6.1 ESCOAMENTO NO TANQUE DE MISTURA COM TURBINA DE SEIS PAS PLANAS
INCLINADAS 45°

O dominio e as condicdes 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 (estacionario), obtidas com o algoritmo TANK FOR, s30
mostrados nas figuras abaixo.

Diregdo Radial (cm) - 104 Direg3o Radial (cm)- 730

—=> | Utip=0.54 m/s —> | Utip=3.84 m/s

Figura 5.5: Escoamento gerado pelo algoritmo TANK.FOR. Apresentam escoamentos
padrio tipico de turbinas tipo PTD. As figuras 5.5a e 5.5b sdo simulagSes de
experimentos de CUNHA (1993), respectivamente a 104 e 730 rpm, ambos na
temperatura de 15°C. Ugp significa a velocidade tangencial da extremidade da
turbina. As velocidades Ur € Wa nos contornos da turbina sdo dependentes deste
parametro e calculadas pela subrotina VEL_ANGULAR € CONDICOES_INICIAS.

Abaixo sio apresentados alguns perfis de velocidades em determinadas
posigdes relevantes z/T, para todos os autores estudados, em determinadas rotacdes
escolhidas aleatoriamente. Se observarmos uma linha horizontal fixa (por exemplo
ZIT = 0.35 — proximo da turbina; /T = 0.10 — altura entre a turbina e fundo do
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tanque; z/T = 0.90 — altura proxima da superficie livre) verificamos os referidos
perfis de velocidade e o médulo e o sentido (positivo ou negativo) da velocidade.

Perfis de Velocidades (1702 rpm - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Vtip = 8,92m/s

00 01 02 03 04 05 06 07 03 09 10
Distincia Admensional (/D) ——Ur/Ur(max)
—8— Wa/Wa(max)

Figura 5.6a: Perfis de velocidade ao longo da distincia radial do tanque (z/T=0.33)

Perfis de Velocidades (1702 rpm - 15 oC) - CUNHA (1993) -
Vtip =892 m/s

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 10

—&— Ur/Ur(max)
——Wa/Wa(max)

Distincia Admensional (/D)

Figura 5.6b: Perfis de velocidade ao longo da distincia radial do tanque (z/T=0.12).

Perfis de Velocidades (1702 rpm - 15 oC) - CUNHA
(1993) - Vtip = 8.92m/s

—@— Ur/Ur(max)
~— Wa/Wa(max)

Distancia Adimensional (r/D)

Figura 5.6¢: Perfis de velocidade ao longo da distincia 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

0.5

0.0

0.5
-1.0

-1.5
0.0 02 04 0.6 08 1.0

Distancia Adimensional (/D) | —@— Ur/Ur(max)
— B — Wa/Wa(max)
| B kil i 1]

Figura 5.7a: Perfis de velocidade ao longo da distancia radial do tanque (z/T=0.35).

Perfis de Velocidades (505 rpm - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Viip=2,64 m/s

17 —
05+
0.0
05+
10
00 02 04 06 08 10
Distincia Adimensional (/D) & U7 U@

Figura 5.7b: Perfis de velocidade ao longo da distancia radial do tanque (z/T=0.10).

Perfis de Velocidades (505 rpm - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Vtip =2,64 m/s

0.0 0.5 1.0
Distancia Adimensional (1/D) | —®— Ur/Ur(max)
—— Wa/Wa(max)

Figura 5.7¢: Perfis de velocidade ao longo da distancia radial do tanque (z/T=0.9).
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Perfis de Velocidade (82 rpm - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Vkip = 0,43 nv/s

1.0 £
0.5
0.0
0.5
1.0 e
0.00 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00
Distincia Adimensional (/D) ——UnfUi(mar)

— 8 — Wa/Wa(max)

Figura 5.8a: Perfis de velocidade ao longo da distincia radial do tanque (z/T=0.9).

Perfis de Velocidade (82 ipm - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Vitip = 0.43 m/s

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Distincia Adimensional (/D) —— Ur/Ur(max)
—— Wa/Wa(max)

Figura 5.8b: Perfis de velocidade ao longo da distancia radial do tanque (z/T=0.35).

Perfis de Velocidades (82 rpm - 15 oC) -
CUNHA (1993) - Vtip = 0,43 m/s

1.0
0.5
00 &
0.5
1.0

0.0 02 0.4 0.6 0.8 1.0

Distancia Adimensional (1/D] —e—Ur/Ur(max)
——Wa/Wa(max)

Figura $.8c¢: Perfis de velocidade ao longo da distdncia radial do tanque (z/T=0.10).
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Perfis de Velocidades - (779 rpm - 20 oC) -
MOMESSO (1996) - Vtip = 4.08 m/s

0.0 03 05 0.3 1.0

Distincia Radial (/D) ——
—&— Ur/Ur(max)
—— Wa/Wa(max)

Figura 5.9a: Perfis de velocidade ao longo da distincia radial do tanque (z/T=0.25).

Perfis de Velocidade (779 RPM - 20 oC) -
MOMESSO (1996) - Vtip = 4.08 m/s

0.0 03 0.5 0.8 1.0
Distancial Radial (/D) —&— Ur/Ur(max)
—— Wa/Wa(max)

Figura 5.9b: Perfis de velocidade ao longo da distincia radial do tanque (z/T=0.75).

Perfis de Velocidades (375 rpm - 20 C) - HSIEH et
al.(1993) - Vtip=2.36 m/s

1.5
1.0
0.5
0.0 4—
0.5 ==
-1.0 +
1.5

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Distancia Radial (/D) [—®—Ur/Ur(max) |
~——Wa/Wa(max)

e ]

Figura 5.10a: Perfis de velocidade ao longo da distncia radial do tanque (z/T=0.74).
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Perfis de Velocidade (375 rpm - 20 oC) - HSIEH
etal. (1993) - Vtip = 2.36 m/s

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Distancia Radial (/D) —&— Ur/Un(max)

—— Wa/Wa(m

Figura 5.10b:Perfis de velocidade ao longo da distancia radial do tanque (z/T=0.25).

Perfis de Velocidades (240 rpm - 20 oC) -
BARBOSA(1989) - Vtip = 1.88 m/s

0.0 03 0.5 0.8 1.0
Distancia Radial (/D) —&— Ur/Ur(max)

Figura 5.11a: Perfis de velocidade ao longo da distincia radial do tanque (z/T=0.09).

Perfis de Velocidades (240 rpm - 20 oC) -
BARBOSA (1989) - Vtip = 1,88 m/s

1.5 7o
1.0 £=
05
0.0 +
05 L
10 £
415

0.0 0.3 0.5 0.8 h71)
Distancia Radial (r/D) &— Ur/Ur(max)
——Wa/Wa(max)

Figura 5.11b:Perfis de velocidade ao longo da distancia radial do tanque (z/T=0.77).
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A velocidade média e a pressio e as outras varidveis tiveram que ser
relaxadas para aumentar a velocidade de execugdo das simulagbes ou evitar que as
mudancas nas iteragdes fossem muito acentuadas, ocasionando problemas de
overflow durante os calculos. Os fatores de relaxagio usados no presente trabalho
ficaram na faixa de 0.2 a 1.4. Entretanto, a corre¢io de pressdo (P’) usado no
algoritmo SIMPLER foi mais critica do que as executadas para percorrer as equacoes
de velocidades. O critério de parada foram estipulados quando os residuos de massa
se tornaram menores do que 107 dentro dos volumes de controle. O critério de
convergéncia utilizou a seguinte inequagio

@ _ pF
S

O tamanho da malha afetou a precisio dos célculos. No presente trabalho os
calculos computacionais foram feitos nas malbas cujo nimeros de pontos foram de
18x33, 33x63 e 18x123. O maior nimero de pontos na dire¢do axial, como ja foi
dito, foi feito para que a malha regular captasse pelo menos trés pontos na lateral da
turbina. Obsevou-se trés zonas distintas existentes na regido do corpo de 4gua do
tanque abaixo da (turbina) e proxima ao eixo de simetria, zona de alta turbuléncia
abaixo da turbina e no plano central e a zona relativamente menos turbulenta acima
da turbina.

A indexagdo das variaveis dependentes foi feita da esquerda para a direita e
de baixo para cima formando um tnico vetor. Trabalhou-se com um armazenamento
tipo vetor, ¢ (P), em vez de ¢(ij), ajudando na implementagdo das rotinas, € no
controle das variaveis e no entendimento do algoritmo, conforme se viu nas figuras
49e4.10.

Quanto 3s velocidades radial e axial observou-se que Ug foi predominante
somente proximo ao fundo do tanque e proximo da lateral da turbina. Entretanto, Wa
foi predominante ao longo da turbina e abaixo do desta. E de forma global criou-se
um escoamento padrio como pdde ser visto na figura 5.4a,b.

O pardmetro de energia cinética turbulenta, k, foi qualitativamente similar ao
de perfil de W,. A hip6tese de isotropia no corpo liquido do tanque pareceu boa.
Também os efeitos da geometria sobre o escoamento puderam ser verificados.
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Entretanto, nio foram feitas mudancas exageradas nas caracteristicas geométricas
que causassem a descaracterizacdo do escoamento padrdo desejado. Isso porque,
principalmente no que concerne as estimativas do campo de velocidades iniciais
(subrotina CONDICOES_INICIAIS), as modificacdes implicariam numa demora ainda
maior no tempo de execugio do algoritmo.

Alguns dos resultados dos principais pardmetros estudados para as condi¢des
padrio estdo indicados nas figuras abaixo.

5.6.2 — RESULTADOS DOS PARAMETROS TURBULENTOS E GRANDEZAS ESCALARES
(CONCENTRACAO DOS GASES)

Como ja foi comentado anteriormente, mesmo o algoritmo tendo sido
construido com o intuito da generalidade, incluidas em suas subrotinas, o algoritmo
no estigio atual nio foi suficientemente otimizado para atender muitas das
generalidades atribuidas a ele, como foi o inesperado caso do aumento excessivo da
largura para outros sistemas idealizados. Nesses casos ocorreram problemas de
divergéncias. Entretanto, algumas das simulagBes feitas pelo algoritmo TANK.FOR
sdo mostrados nas figuras abaixo, os quais estdo relacionadas com os autores
estudados na descricdo da metodologia. Desta forma alguns aspectos qualitativos
destas previsdes foram discutidos.

a) Energia Cinética Turbulenta: o modelo 4-& superistimou os valores de energia
cinética turbulenta no fundo do tanque. Qualitativamente pode ser dito que o
modelo prevé razoavelmente a distribui¢io de turbuléncia no corpo do fluido. A
figura abaixo mostra alguns dos resultados das simulacdes
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35.00
2.00
30.00 1.80
1.60

25.00
1.40
1.20

20.00
1.00
15.00 0.80
0.60
10. ke
0.20

5.00
0.00

5.00 10.00 2000 25.00 -0.20

15.00

Figura 5.12a — Distribui¢io da energia cinética turbulenta para o escoamento gerado
por PTD. A figura indica uma caracteristica convectiva do transporte turbulento na
regiio proxima da turbina e proxima da regido parede lateral. CondigGes

50.00
45.00
40.00
35.00
30.00
25.00
20.00
15.00
10.00
5.00

0.00

-5.00

experimentais de BARBOSA (1989): 240 rpm e 20°C.

15.

[ S B N \
10.!
- \ A

5 i ¥ 5

5.00 10.00

Figura 5.12b — Distribui¢do de velocidade (Utip = 8,92 m/s ( .))e energia cinética
turbulenta para o escoamento gerado por P7D. A figura indica uma caracteristica
convectiva do transporte turbulento na regifo proxima da turbina e préxima da regido
parede lateral. Condi¢Bes experimentais CUNHA (1993): 1702 rpm e 15°C.
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b) Dissipacio de Energia Cinética Turbulenta: devido a ndo existéncia de dados
experimentais na literatura a taxa de dissipagdo de energia cinética ndo pode ser
avaliada no corpo do escoamento. Desta forma a distribui¢do das taxas de
dissipagdo de energia cinética ndo pdde ser verificada.

35.0
30.00
25.
20.0
15.01
10.0
5.00

5.00 10.00 15.00 20.00 25.00
Figura 5.13a — Distribui¢3o da taxa de dissipag8o de energia cinética turbulenta para
o escoamento gerado por PTD. A figura indica uma caracteristica convectiva do
transporte turbulento na regido proxima da turbina e proxima da regido parede
lateral. Condigdes experimentais BARBOSA (1989): 240 rpm e 20°C.
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280.00
260.00
. 240.00
220.00
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= 180.00
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15.1 140m
12000
100.00
10. 80.00
60.00
40.00
5.00 m‘m
0.00

5.00 10.00
Figura 5.13b — Distribui¢Zo da taxa de dissipa¢io de energia cinética turbulenta para
o escoamento gerado por PTD. A figura indica uma caracteristica convectiva do
transporte turbulento na regido préxima da turbina e proxima da regido parede
lateral. Condigdes 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
dissipagdo de energia devidos & frequéncia de passagem das pas das turbinas, de
acordo com os comentarios de MUTUMDAR et al. (1970).

¢) Viscosidade Turbulenta: os perfis de viscosidade turbulenta sfio similares aos
de escala de comprimento turbulenta I=k™/¢. Estes foram da ordem de 0 2 8.5 cm
enquanto que as projecdes da turbina sdo de 1 a 3 cm de largura, respectivamente
(CUNHA (1993), BARBOSA (1989) e HSIEH et al. (1993)).

8.00

0.50
- 0.00
=-0.50

Figura S.14a — Distribui¢do da viscosidade turbulenta (escala de comprimento).
Esses perfis indicam o grau de n3o homogeneidade no tanque de mistura. Condigdes
experimentais para BARBOSA (1989) e CUNHA (1993), respectivamente.

Pode-se argumentar ainda que existe uma grande necessidade de medidas da
taxa de dissipacdo de energia no corpo do fluido, para varias geometrias, a fim de
obter um melhor entendimento da distribui¢do do consumo de energia no tanque. Até
que esta distribui¢do de consumo de energia seja melhor entendida e quantificada as
correlagdes genéricas que tém sido desenvolvidas usando o conceito de energia por
unidade de volume n3o podem ser confirmadas.
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Figura 5.14b — Distribuicdo da viscosidade turbulenta (escala de comprimento).
Esses perfis indicam o grau de nfo homogeneidade no tanque de mistura. Condicdes
experimentais para HSIEH et al (1989).

d) Distribuicfio da Concentracfio dos Gases: a distribui¢io de concentragdo para
alguns gases sdo mostrados nas figuras baixo.

5.00 10.00 15.00 90.20

Figura 5.15a — Distribuicdo das concentracdes para acetileno (mg/l): Condi¢des
experimentais de (CUNHA, 1993 — 1702 rpm) — (C = concentragio saturacio ou proxima — mg/l).
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Figura 5.15b: - Distribui¢do das concentragdes (mg/l).para alguns gases orginicos e
oxigénio (MOMESSO, 1996 — 779 rpm). a) gas propano (MOMESSO, 1996 — 779 rpm); b)
oxigénio, ¢) metano e d) etileno (CUNHA, 1996 — 1702 1pm), respectivamente. (C =
concentracio saturacio ou proxima — mg/l).
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Figura 5.16a : Absor¢io de Oxigénio em regime transiente. MOMESSO (1996) - 1700
pm —20°C. t1=0,1 s e T =3 s, respectivamente.
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Figura 5.16b : Absorgdo de Oxigénio em regime transiente. MOMESSO (1996) - 1700
pm — 20°C. t=8 s e T= 13 s, respectivamente.
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Figura 5.16¢ : Absor¢do de Oxigénio em regime transiente. MOMESSO (1996) - 1700

rpm — 20°C. 1=30 s e T= 60 s, respectivamente.

5.00 10.00 15.00

Figura 5.17a : Dessor¢do de C2H2 em regime transiente. CUNHA (1993) - 1702 rpm —

20°C. t=0,1 s e T= 3 s, respectivamente.
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Figura 5.17b : Dessor¢ido de C2H2 em regime transiente. CUNHA (1993) - 1702 rpm —

20°C. 1=8 s e 1= 13 s, respectivamente.

400 600

800 1000 1200

1400

Figura 5.17¢ : Dessor¢do de C2H2 em regime transiente. CUNHA (1993) - 1702 rpm —

20°C. =30 s e T= 100 s, respectivamente.
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A distribuicdo de concentragio do gas no regime transiente (figuras 5.16-17)
pode estabelecer o tempo de mistura minimo da distribui¢do total de concentragio
em tanques de mistura. No presente trabalho esses pardmetros foram uteis para a
determinacdo de eficiéncia de mistura dos equipamentos e determinagdo do “tempo
de residéncia” da fase gasosa (tempo de circulag@o no seio liquido).

Por outro lado algumas simulag¢des de inje¢do de massa em varias posi¢des da
fase liquida mostraram que as concentragdes ndo se homogeneizaram espacialmente,
mesmo quando se alcangou o regime permanente. Observando-se as figuras 5.16a,b,c
verificam-se zonas em que existem diferencas de concentragdo mesmo quando o
experimento simulado € de alta agitagdo e, portanto, esperava-se uma
homogeneizagio quase que imediata. E isso ndo ocorreu, mesmo quando esse tempo
era muito longo (acima de 20 min). Outra caracteristica das simulagdes foi a
observagdo de que a transferéncia de massa proxima ao impulsor era muito elevada
(zonas de alta velocidade) maior do que no restante do tanque ou superficie. Também
avaliou-se os coeficientes de transferéncia de massa em cada célula individualmente,
a fim de verificar as taxas de absor¢do do oxigénio e taxa de dessor¢do dos
compostos organicos na agua.

Uma outra utilidade e avaliagdo das simulagGes seria o planejamento
experimental em tanques de mistura. Por exemplo a localiza¢do de uma fonte de gas
proximo da turbina, no fundo (como mostrado na figura acima) ou na superficie do
tanque. Desta forma foram reportados os resultados dos efeitos do tamanho,
velocidade do impulsor, energia introduzida e localizag¢@o da inje¢io do gas, os quais
foram muito maiores do que os valores reais. Como na realidade nfo se conhece o
real campo de velocidades (devido as simplificagdes e limitagdes do modelo de
turbuléncia) os resultados apenas apresentaram as tendéncias fisicas do campo de
concentracdo do gas. Desta forma as conclusdes foram que a modelagem de
transferéncia de massa gas-liquido € uma tarefa ainda muito dificil, dadas as
limitacGes desse entendimento hidrodindmico. Observcu-se uma considerdvel
discrepancia entre correlagGes experimentais e simuladas, onde se sugere um maior
aprofundamento nos estudos neste campo.

Um dos objetivos da simulagdo foi também testar a habilidade do algoritmo
desenvolvido, independentemente da geometria do sistema e dos processos de troca
na interface ar-agua. As condi¢Ges de contorno foram discutidas, como o ponto de
inje¢do de gas na turbina (para o caso de compostos organicos). Os resultados das
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simulagdes foram comparados com dados experimentais para os coeficientes globais
de transferéncia. Considerou-se 4 condi¢Bes de contornos gerais: impulsor, paredes,
localizagio da fonte de injecio de massa proximo da turbina e na superficie
(instantdnea ou ndo). As condi¢des de contorno aplicadas para a fase gasosa
considerou o fluxo através da parede igual a zero; a superficie livre foi considerada
plana, portanto a velocidade normal e os fluxos normais de k e & sdo amortecidas em

direcio a superficie.

As condigdes de contorno do impulsor e o modelo -¢ foram as partes mais
falhas da simulagdo. Estas s6 poderiam ser melhoradas pelo fornecimento das
condigdes mais detalhadas nas vizinhangas do impulsor. Os resultados indicaram que
a energia cinética turbulenta, &, é maior quando esta proxima da superficie inferior da
turbina e onde a velocidade ¢ maior. Como esperado ela decresce rapidamente
proximo a parede do tanque e na superficie livre, onde a velocidade é baixa. O

mesmo acontece com a taxa de dissipacio de energia cinética, &.

Na regiio da superficie agitada turbulenta a distribuicdo dos grandes
turbilhGes proxima a superficie concorda qualitativamente com o modelo de
transferéncia de SCHULZ et al. (1991,1992), embora exista uma tendéncia para 0s
grandes turbilhdes serem substituidos mais rapidamente do que previa a equacgdo de
transferéncia estudada. Assim, as velocidades ao longo da superficie foram mais
importantes na transferéncia de massa — (renovagio superficial).
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Figura 5.18: Variagdo da concentragio em uma célula préxima da superficie —
Absorgio de Oxigénio - MOMESSO (1996) a 1700 rpm (20 °C). Ky (exp) = 0,2184 min™.
KL (smulade) = 7,2849 min. Observa-se uma grande diferenca, cerca de 33 vezes

maior que o esperado (K. cexp))-

O valor de Ky (simuiado) fO1 calculado no regime transiente e num ponto central
proximo da superficie (= 1 cm abaixo da mesma). Por outro lado, Ki (exp) foi
determinado globalmente para todo o tanque. Uma sugestdo para melhor avaliar e
comparar Kj, seria calculd-lo em todas as demais células (determinando uma média)

e somente depois fazer as comparacdes.

Observou-se, no entanto, uma saturagdo desta célula proxima da superficie
mais rapidamente do que seria esperado. Ao se calcular a média total provavelmente

os valores de Kj, se aproximariam muito mais do valor experimental.



VI — CONCLUSAO

Esta tese apresentou um estudo detalhado do problema numérico de
escoamento de fluido em tanque de mistura, com geometria cilindrica associado 20s
fendmenos de transferéncia de gases na interface ar-dgua. Como resultado um
método de volumes finitos para resolver o problema foi descrito, acessado e
aplicado. Aqui sfo descritas as mais importantes contribui¢des do presente estudo.

1) Equacdes Diferenciais: dentre as varias formas de equagdes diferenciais de
transporte em coordenadas cilindricas foi escolhida aquela descrita por RANADE e al.
(1989b). A forma de forte conservagio dessas equagOes foram consideradas
favoraveis a partir do ponto de vista da solugdo numeérica, e as razoes para isso foram
descritas na metodologia e na revisgo bibliografica.

2) Discretizagdo: as equagdes de transporte foram discretizadas usando a
abordagem de volumes finitos. Isto foi feito no espago fisico, de modo que
facilmente se dispusesse as informagdes sobre a malha computacional. Foi utilizado
um esquema de interpolagdo da lei de poténcia para a avaliagdo dos termos
convectivos e examinados sua economia, estabilidade e adequacgdo para os calculos
em malhas ortogonais.

3) Solugio: o arranjo de malha estudada (staggered arraingement) foi
considerado adequado uma vez que possibilitou a adaptagio de informagdes obtidas
da literatura no dominio estudado. O algoritmo selecionado foi o SIMPLER
(PANTANKAR, 1980) por ser o mais indicado pela literatura para o estudo de
escoamentos em tanques de mistura. Foi feita uma avaliagio do desempenho dos
parimetros de relaxacio (6mega) para velocidade e pressdo sobre a taxa de
convergéncia do processo de solugio.

4) Testes e aplicagdo: o presente estudo foi inicializado para escoamentos
cujas solucdes exatas ou aproximadas eram conhecidas (escoamento em tubo
cilindrico). Para os escoamentos turbulentos a concorddncia com o0s dados
experimentais foi quantitativamente insatisfatoria, ou seja, além dos erros numéricos,
pode ter ocorrido limitagdes do modelo de turbuléncia k- e funcdes de parede,
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principalmente no que diz respeito aos pontos proximos da turbina, simetria e cantos
do dominio, ou até mesmo na superficie liquida.

5) Foi utilizada uma condigio de contorno teorica (da literatura) para € na
superficie livre para escoamentos 2D como um limite do comportamento modelado
da escala de comprimento de turbuléncia. Foi confirmado que as condigdes de
contorno tedrica e as empiricas (utilizadas de maneira geral) deram resultados
similares.

7) Os resultados obtidos no algoritmo computacional desenvolvido para este
trabalho salientam a importincia da simulac3o para a area da engenharia hidraulica e
ambiental nos processos de transferéncia de gases na interface ar-agua. Entretanto, a
dificuldade em desenvolver um modelo matematico ficou bastante evidente uma vez
que na literatura ha grande escassez de estudos relacionados ao escoamento com
transferéncia de massa na superficie liquida.

8) Alguns dos erros apresentados podem estar relacionados ao proprio
modelo de turbuléncia k-g. A simulagdo desenvolvida demonstrou que: a) a variagido
de temperatura n3o influenciou no escoamento. Mas, de forma contraria, influenciou
na determinacio dos coeficientes de troca, quando se utilizou o modelo
unidimensional de SCHULZ et al. (1991-1992). Portanto, apresentou algum efeito na
difusividade molecular (Dag) dos gases estudados e, consequentemente nos

K1 (simulados)-

9) Algumas previsdes foram comparadas com dados experimentais. Em
muitos aspectos a eles faltam o dado quantitativo. Algumas discorddncias sdo o
resultado de aproximag¢des na modelagem, embora ndo se descarte também os erros
experimentais dos parimetros de transferéncia de massa, por exemplo. Um
substancial melhoramento na modelagem e quantificacdo adequada dos dados
experimentais pode resolver algumas dessas diferencas e permitir uma faixa mais
ampla de comparacdes.

10) O trabalho conseguiu algum éxito, apesar de algumas dificuldades
inerentes a esse tipo de abordagem. O éxito foi o de chamar a atengdo para o
problema fisico da transferéncia de gases na interface ar-dgua utilizando-se a
abordagem numérica, situande o problema da modelagem da turbuléncia na
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atualidade, subsidiando a reflexdo para trabalhos futuros mais efetivos. Desta forma
sio resumidos algumas das principais conclusdes especificas.

a) Desenvolvimento do algoritmo TANK-FOR especialmente elaborado para
simular escoamento em tanque de mistura mostrou técnicas numéricas disponiveis,
com caracteristicas proprias, para resolver escoamento turbulento.

b) O algoritmo TANK.FOR usou o algoritmo SIMPLER (proposto por Patankar
1980) e foi indicado pelos estudos anteriores encontrados na revis#o da literatura
como o melhor da familia SIMPLE, para estes casos. As previsdes bi-dimensionais do
escoamento gerado pela turbina de pas planas inclinadas foram executadas com esse
algoritmo. O sistema propulsor do escoamento diferiu daqueles determinados por

turbinas de “discos”, em que eles forcam uma descarga de escoamento radial.

¢) Em geral, as previsdes do modelo corresponderam apenas qualitativamente
aos pardmetros descritos na literatura na maioria das simula¢des. Uma vez que néo
houve casos em que os escoamentos da literatura foram exatamente iguais, ou
houvesse coincidéncia com todos os pardmetros geométricos e cinéticos estudados,
muitas simulacdes ndo puderam ser avaliadas para comparagdes com dados
experimentais, tanto do ponto de vista do escoamento, quanto do ponto de vista da
transferéncia de massa, de forma parcial.

d) As velocidades axiais W4 foram superestimada pelo modelo k- em pontos
ou linhas proximas da superficie do liquido, aumentando o nivel de turbuléncia nessa
regidio (aumento de Ur, pelo balanco de massa). Assim, os coeficientes de troca para
os valores de K simulados foram superestimados também, quando comparados com
os experimentais. Os valores obtidos para algumas das simulagbes forneceram
resultados semelhantes aqueles descritos pelas figuras 5.2 a 5.17. Desta forma a
superficie foi estuda de duas formas basicas: A primeira utilizando as velocidades na
superficie no calculo para o escoamento e a segunda para o célculo da transferéncia
de massa na interface ar-agua.

¢) Previsdes do modelo k-¢ usando valores proximos C2=1.6 e CD = 0,125,
semelhantemente aos estudos de RANADE er a/ (1989b), resultaram numa melhor
concordancia com dados experimentais. Foi concluido que o par de valores C2 ¢ CD
podem ser otimizados para minimizar o erro global entre previsGes e dados
experimentais.
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f) Os perfis computados mostram claramente o escoamento dominado pela
convecgio no tanque de mistura. O modelo prevé elevados niveis de turbuléncia na
regiio abaixo da turbina. Apenas menor parcela da energia introduzida € gasta na
parte superior da turbina. Da mesma forma as escalas de comprimento turbulenta na
corrente do impulsor obtidas foram da ordem de magnitude da largura da pa
projetada, aumentando & medida que se afastavam dela.

g) O modelo para o qual o método foi aplicado € simples. Isso porque o
campo de escoamento foi admitido bidimensional e as condi¢des de contorno do
impulsor aplicadas partiram de simulacBes prévias em escoamentos semelhantes em

tanques de mistura.

h) A turbuléncia na regiio do impulsor € altamente ndo homogénea.
Entretanto uma turbuléncia relativamente homogénea prevalece sobre a maior parte
da zona de circulagio (fora da regido da turbina) exceto abaixo da turbina e um
pouco ao lado da altura da turbina.

i) Globalmente as previsdes sugeriram que a taxa liquida de dissipacdo de
energia, €, foi diferente da obtida por Ranade (1989b). Esta foi dividida entre as
regides da turbina e meio fluido.

k) Aproximadamente 10 a 15% da energia total introduzida foi aparentemente
dissipada pela turbina. Isto esta abaixo do sistema real, devido provavelmente a
auséncia de gradientes 6 no termo de geragio G.
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SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Otimizagdo e melhoramentos do cédigo computacional para escoamento bi-
dimensional. A incorporagdo de uma terceira dimensio ou componente angular 6, na
sua forma completa, talvez ainda ndo fosse recomendado. A melhor sugest3o seria
reavaliar o algoritmo na sua forma original 2D de modo que novas formas de
resolucdo dos sistemas tornem-se mais eficientes. Testar novas abordagens das
condi¢Ses de contorno para a turbina e superficie livre.

Fazer os mesmos estudos realizados pelos autores da literatura, porém
utilizando-se um codigo computacional comercial, aproveitando-se algumas das
subrotinas prontas especificas, como é o caso dos modelos de transferéncia
unidimensional e acoplando-as nesse algoritmo geral.

Ampliar o algoritmo para estudar escoamentos em sistemas mais complexos,
como, por exemplo, a implementacdo de turbina num sistema de lagoas ou tanques
de aeracdo com mais de um aerador mecénico.

Estudar gases com caracteristicas ambientais relevantes, porém diferentes
daqueles mencionados nesta tese. Desta forma poder-se-ia criar um banco de dados
para os gases mais importantes, a fim de serem introduzidos no algoritmo e avaliar
estudos de pardmetros fisico-quimicos e seus reflexos nos modelos de transferéncia
de massa.
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