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RESUMO

O objetivo desta tese € o estudo de modelos de pardametros da
interface que permitam uma correta consideracdo dos efeitos interfaciais
em escoamentos bidimensionais bifésicos e sua aplicacdo na modelagem
de um problema prético: o efeito Jamin.

Em escoamentos multifasicos, a presenca da interface pode
alterar significativamente a dindmica do escoamento. Esta interferéncia
no comportamento do escoamento é ditada pelos efeitos interfaciais,
podendo ser pronunciada em situacdes em que o coeficiente de tensédo
interfacial entre os fluidos é alto ou ainda quando o escoamento ocorre
em um dominio com pequenas dimensdes.

Pode-se prever o comportamento de tais escoamentos por meio
de sua simulacdo numérica. Nessas simulacdes, os efeitos da tensdo
interfacial sdo contabilizados por meio de uma forca adicionada as
equacBes de conservacdo da quantidade de movimento. Como sera
mostrado ao longo desta tese, essa forca depende da modelagem da
curvatura da interface. Além disso, para uma correta aplicacdo dos
efeitos da tensdo interfacial é necessario conhecer a forma e a posigéo da
interface ao longo do tempo.

Neste estudo foi desenvolvido um cédigo computacional proprio
capaz de prever a posicdo e a forma da interface empregando os
métodos Volume of fluid (VOF) e Piecewise-linear Interface
Calculation (PLIC) para a captura da interface. Foram entdo avaliados
trés modelos publicados na literatura para descrever a curvatura da
interface no seio dos fluidos: o método de Funcdes Altura (Height
Functions — HF), a técnica da Convolucdo e 0 método HF com filtro por
convolucdo (HF-fc). Constatou-se nessa avaliacdo que, a partir do
quarto nivel de refino da malha, os erros obtidos com o método HF
aumentaram. Uma analise mais detalhada desses resultados permitiu
identificar que esse crescimento do erro, consequente da geragdo de
correntes espurias, esta relacionado a uma anisotropia local do campo de
curvatura.

Visando a reducdo de tais erros, dois novos métodos sdo
propostos neste trabalho. Seus desempenhos sdo avaliados em termos do
comportamento do erro da curvatura e da capacidade de amortecimento
de correntes espurias.

Estudou-se também a modelagem da curvatura da interface em
situacdes em que ha o seu contato com uma superficie solida. Nesta
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etapa foi proposta uma modificacdo ao método HF para novamente
combater o crescimento do erro com o refino da malha.

Tendo em vista os altos tempos computacionais das simulagdes
desenvolveu-se um algoritmo de paralelizagdo, que resolve o
escoamento pelo particionamento do dominio.

Por fim, aplicou-se a metodologia aqui estudada na reproducéo de
um fendmeno de suma importancia para a Engenharia de Reservatorios
de Petrdleo: o efeito Jamin.

Dentre outras conclusdes extraidas da simulagdo do efeito Jamin,
verificou-se que uma expressdo elaborada a partir de um balanco de
forcas no canal permite a determinacdo do comportamento da
velocidade média da gota ao longo do tempo, até que seja atingido o seu
valor terminal. Essa expressdo foi validada pelos resultados numéricos
obtidos nesta tese.

Palavras-chaves: VOF, curvatura da interface, escoamento
multifasico, Volumes Finitos, paralelizacdo, efeito Jamin.
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ABSTRACT

This thesis aims to model some of the interface parameters which
affect the capillary effects in two-phase flows, and to reproduce the
Jamin effect by applying these models to its simulation.

Interfacial effects play an important role in multiphase flows in
micro-domains like the micro-fluidic devices or when the magnitude of
the interfacial tension coefficient is high. These effects can be modelled
in numerical simulations by the addition of a body force to the
momentum equations. This force depends on the interface’s curvature
among other parameters, and in order to faithfully predict its effects, the
position and shape of the interface should be well known.

In order to carry out this study a numerical code was developed.
This code can track the position of the interface by employing the
Volume of fluid (VOF) and the Piecewise-linear Interface Calculation
(PLIC) methods. The performance of three curvature models reported in
the literature was deemed: the Height Functions (HF) method, the
Convolution technique and the Height Functions filtered by a
convolution kernel (HF-fc). These models are able to evaluate the
curvature of the interface in the bulk fluid.

In this study it was found that there is an increasing tendency in
the L, error norm of the velocity and curvature for the HF method when
fine meshes are used. This behaviour is due to the generation of spurious
currents, which is associated to the local anisotropy of the curvature
field. In order to mitigate the generation of such currents two new
models are proposed in this work.

The evaluation of the curvature of the interface in the
neighbourhood of a wall as a function of the contact angle was also
studied. Again it was observed that the curvature error increases with
finer meshes when the HF method is employed. This observation leads
to the development of a modified algorithm which deals with this
increasing error.

Another contribution of this thesis is the development of a
parallelized algorithm which solves the flow by dividing the domain
into sub-domains.

Lastly the methodology studied in this work is applied in the
simulation of a usual problem in Oil Reservoir Engineering: the Jamin
effect.

It was verified in the study of the Jamin effect that an expression
derived from a balance of forces acting on the channel where the flow
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occurs can predict the temporal behavior of the drop’s velocity, as well
as the value of its terminal velocity. These results were validated by the
results obtained by the simulations.

Keywords: VOF, curvature of the interface, multiphase flows,
Finite Volumes, parallelization, Jamin effect.
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1. INTRODUCAO

As forgas interfaciais desempenham papel fundamental em varios
problemas. Os efeitos causados pela presenca de uma interface estéo
presentes em uma enorme diversidade de processos industriais, nos
segmentos téxtil, aeroespacial, petrolifero, agricola, siderurgico,
maquinaria, impressao grafica e muitos outros. Esses efeitos podem ser
benéficos ou prejudiciais ao processo, dependendo do caso.

Um exemplo bem conhecido de processo que tira partido de
efeitos capilares é a confeccdo de roupas impermeéaveis. Nesse caso, 0
principio do método esta intimamente relacionado ao angulo de contato
do fluido que molha o tecido e a rugosidade deste. Ja na agricultura,
pode interessar ndo a impermeabilizagdo, mas, ao contrario, a rapida
absorcdo e espalhamento de produtos pulverizados sobre as plantas, e
isso também é ditado pelas forcas capilares. A propria técnica de
pulverizacdo de um liquido em pequenas gotas depende da tenséo
interfacial, com aplicacdes também nos processos de revestimento e
pintura. Outro exemplo, impossivel mais proximo e palpavel, é a
impressdo a jato de tinta das letras deste texto.

Por outro lado, ha situacdes em que os efeitos capilares sdo
indesejaveis e prejudiciais ao processo. E o caso, por exemplo — desta
vez muito distante da visdo e do tato, mas com especial interesse para
esta tese — da recuperacdo secundaria de petréleo em reservatorios
molhaveis a agua. Injeta-se agua para manter a pressao do reservatério e
deslocar o 6leo na dire¢do dos pogos produtores. Porém, como os canais
gue formam o meio poroso sdo muito estreitos, com tamanhos da ordem
das dezenas de micro-metros *, as forcas capilares tornam-se
significativas, e a deformacdo das interfaces das gotas resulta no
aprisionamento de uma parte do 6leo dentro da rocha (ROSA;
CARVALHO; XAVIER, 2006; LI, 2011). A 4gua s sera capaz de
deslocar esse 6leo residual caso a pressédo de injecdo supere os efeitos da
tensdo interfacial. Esse fendmeno de resisténcia capilar ao escoamento é
denominado efeito Jamin. Segundo esse efeito, as interfaces de uma
gota de 6leo presa a um poro da rocha-reservatério se deformam devido
a diferenca de pressdo aplicada aos extremos do poro®. Essa deformacéo
da interface gera entdo uma diferenca de presséo capilar que se opde ao

! 0 tamanho dos poros depende do tipo de rocha, da selecdo dos gréos e de
outros fatores.
2 para o efeito Jamin ocorrer, é necessério que haja contato entre as interfaces da
gota e as paredes do poro.
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escoamento. Devido a histerese do angulo de contato estéatico entre
outros fatores, as linhas de contato da gota permanecem fixas as paredes
do poro, fazendo com que a diferenca de pressdo na gota aumente. 1sso
resulta em uma nova deformagéo da interface e um novo aumento da
diferenca de pressdo capilar. Essa dindmica s6 serd interrompida caso a
diferenca de pressdo aplicada ao canal seja suficiente para provocar a
deformacdo da gota até seu estado critico, quando os angulos de contato
estaticos atingem seus valores criticos.

Uma alternativa para melhorar a eficiéncia de deslocamento do
6leo apds a recuperacdo secundaria de petrdleo é o emprego de
surfactantes, que reduzem a tensdo interfacial e a resisténcia capilar ao
escoamento.

Entretanto, na prépria indistria do petroleo é possivel encontrar
exemplos em que a agdo capilar é benéfica ao processo. Uma dessas
situacbes é o emprego de fluidos de perfuragdo com micro-bolhas, as
quais tamponam os poros da rocha durante o processo. Neste caso, 0s
efeitos capilares impedem que a bolha seja transportada pelo fluido de
perfuracdo para dentro da rocha, reduzindo a invasdo de fluido de
perfuracdo e o dano a formacdo que a migracdo deste fluido causa
(BJORNDALEN et al., 2009).

Outro exemplo favordvel ainda nesta &rea € a injecdo de
surfactante no reservatério numa tentativa de produgdo do 6leo residual,
no que se denomina recuperacdo terciaria de petréleo. Como
mencionado anteriormente, o surfactante reduz a tenséo interfacial do
6leo, facilitando sua remog¢do. Porém, h4 um segundo papel que pode
ser desempenhado pelo surfactante: esta substéncia pode se combinar
com o 6leo, formando gotas de 6leo emulsionado. Essas gotas entdo
tamponam 0s canais por onde a &gua escoava preferencialmente,
forcando-a a passar por regifes ainda ndo varridas (WANG et al., 2010).
Esse tamponamento é resultado da acdo dominante das forcas capilares.

Esses exemplos ilustram a relevancia do estudo do
comportamento de escoamentos bifasicos de fluidos imisciveis com
foco mais especifico na dindmica de sua interface e nos efeitos capilares
originados pela acdo da sua curvatura e da tensdo interfacial.

Esse tipo de estudo pode ser realizado de duas formas:
experimentalmente, em laboratérios; ou por meio de simulagdes
computacionais. Em geral, os experimentos necessitam de equipamentos
caros e de longo tempo de planejamento, montagem da bancada e
execucdo. Além disso, eles sdo capazes de reproduzir apenas
escoamentos sujeitos a condi¢des muito especificas, para as quais a



bancada de ensaio foi projetada. Caso seja necessario avaliar outras
condicdes, pode ser necesséria a construcdo de uma nova bancada. Ha
ainda condicbes que podem ser muito dificeis, praticamente
impossiveis, de se reproduzir em laboratorio.

A simulagdo numérica é mais versatil. Ela é capaz de reproduzir
uma variedade muito mais ampla de condic¢des de escoamento, bastando
apenas alterar a definicdo de suas condi¢Bes de contorno, com custo
bastante menor. Além disso, como outras vantagens, podem-se citar a
auséncia de influéncia do ambiente externo nos resultados e a facilidade
do estudo da sensibilidade da solugdo em relacdo & variacdo de
parametros.

Entretanto, é importante salientar que no estudo de escoamentos
bifasicos transientes em geometrias complexas, em que € necessario
identificar a posicdo e a forma da interface, a simulagdo numérica ainda
apresenta muitos desafios. E, portanto, experimentos sempre devem ser
realizados, pois eles sdo insubsitutiveis para validar os modelos
matematicos e os cédigos numéricos. Além disso, nem todo problema
existente na natureza pode ser modelado por equacdes diferenciais e,
consequentemente, ser simulado numericamente. Este fato ressalta a
importancia da realizagdo de experimentos.

Nesta tese usam-se métodos de simulagcdo numérica para estudar
escoamentos hifasicos imisciveis em que os efeitos capilares sdo
pronunciados. Quando tais efeitos sdo importantes, a correta modelagem
dos pardmetros da interface é crucial para o sucesso da simulacdo
numérica. Os efeitos capilares advém da existéncia de uma interface
deformavel, sujeita a uma tensdo tangencial, que age no sentido de
minimizar a &rea superficial da interface. Isto €, as forcas interfaciais
dependem tanto da tensdo interfacial quanto da curvatura que a interface
adquire ao se deformar.

Numericamente, a forca devida & tensdo interfacial pode ser
modelada como uma forca de corpo, que é inserida nas equacdes de
Navier-Stokes. Ela pode ser definida pelo produto:

F, =Irmc(X,t) n, (X,t)3, (x - X)dx (1.1)
onde o é o coeficiente de tensdo interfacial, x € a curvatura da
interface, n, é o vetor unitario normal a ela, &, corresponde ao delta de

Dirac e X é um ponto sobre a interface I' . Este Gltimo fator tem como
funcdo restringir os efeitos da forca a regido da interface. Esse
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tratamento numérico foi elaborado por Brackbill, Kothe e Zemach
(1992) em seu método denominado Continuum Surface Force (CSF).

Analisando este modelo constata-se que a modelagem dos efeitos
capilares depende exclusivamente de um tratamento numérico adequado
para a curvatura e o vetor normal a interface. Além disso, a for¢a devido
a tensdo interfacial constitui uma ndo-linearidade nas equagdes de
Navier-Stokes. Isto porque os campos de velocidade e pressédo
dependem dela e, a curvatura e o vetor normal a interface séo
determinados a partir do campo de fragdo volumétrica, o qual, por sua
vez, depende das componentes da velocidade. Portanto, uma estimativa
incorreta desses pardmetros da interface influenciard diretamente no
comportamento da solugcdo do escoamento, podendo mesmo gerar
resultados espurios. Isto é o que acontece, por exemplo, no caso de uma
gota estatica na auséncia da gravidade. Como sera mostrado adiante,
uma avaliacdo inadequada da curvatura da interface da origem a um
campo de velocidades espurias, que podem levar a uma deformacéo
irreal da gota.

A modelagem do escoamento fica ainda mais complexa quando
ha contato entre os fluidos e uma superficie sélida. Nesta situacdo, a
forca devida a tenséo interfacial exerce efeitos de adesdo a superficie,
gue se contrapdem aos efeitos inerciais, dificultando o deslocamento da
interface. A forca de adesdo gerada por esse contato dependerd do
angulo formado entre o solido e a reta tangente a interface, pois é este
angulo que determina a curvatura da interface e o vetor normal a ela na
linha de contato®. Logo, nesse caso, devem ser corretamente modelados
tanto o angulo de contato quanto a curvatura da interface determinada a
partir desse angulo.

Este forte acoplamento entre os parametros da interface e a
solucdo do escoamento em problemas onde os efeitos interfaciais séo
significativos gera a necessidade de uma modelagem satisfatoria dos
pardmetros da interface, visando & minimizacdo de erros nas suas
estimativas, de forma que a solugdo final do escoamento nao sofra com
eles. Este é o foco desta tese: 0 estudo de modelos de estimativa de
parametros da interface, bem como a solucéo do transporte da interface
para uma correta defini¢do de cada fase.

® Linhas de contato s&o definidas pela intersecéo da interface com a superficie
so6lida em contato com os fluidos.



1.1.  MOTIVACAO

A motivacdo inicial deste trabalho surgiu de um projeto de
pesquisa do SINMEC (Laboratério de Simulacdo Numérica em
Mecanica dos Fluidos e Transferéncia de Calor, do Departamento de
Engenharia Mecénica da UFSC), financiado pela FINEP e pela
Magnesita, fabricante de refratarios para a indUstria siderurgica (GLITZ
et al., 2009). Naquele projeto, desejava-se estudar o comportamento
fluidodindmico da interface entre o aco fundido e a escdria em moldes
de lingotamento continuo, de forma a determinar parametros criticos do
escoamento de aco que levassem ao arraste de parte da escoria para o
interior do banho de aco fundido. A determinagdo desses pardmetros
possibilita a alteracdo de varidveis operacionais do processo de
lingotamento continuo no sentido de aumentar a produgdo, sem que a
qualidade do produto final seja prejudicada, uma vez que a presenca de
escdria neste produto — chapas, tarugos, lingotes — é considerada um
defeito.

Ao longo do projeto foi desenvolvido um cédigo computacional
gue descreve o escoamento bifasico de fluidos imisciveis e mapeia a
interface entre eles. Apds o término deste projeto, foram estudados e
implementados modelos que descrevem a curvatura da interface e o
acoplamento da forca interfacial com os campos de pressdo e
velocidade.

Mais tarde, com o ingresso da autora na Petrobras, a autora teve
contato com problemas em que os efeitos capilares sdo importantes.
Com o apoio desta empresa na conclusdo do doutoramento e, por ser o
tratamento dos efeitos interfaciais o tema desta tese, decidiu-se incluir
neste trabalho a modelagem do angulo de contato e aplicar os métodos
aqui estudados na simulacdo de um problema fundamentalmente
correlato e de bastante importancia na Engenharia de Reservatérios de
Petréleo: o efeito Jamin.

Além de relevante para a industria do petréleo, o efeito Jamin e
suas consequéncias sdo significativos também no escoamento em
trocadores de calor (LEE; LEE, 2010), em sistemas de lubrificagdo e na
geracdo de micro-gotas — que constituem micro-reatores para o
controle de rea¢6es quimicas (WANG; DIMITRAKOPOULOS, 2012) e
que sdo utilizadas nas industrias farmacéutica e alimenticia (BAROUD;
GALLAIRE; DANGLA, 2010).
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1.2. OBIJETIVO

Este trabalho tem como objetivo o estudo e modelagem numérica
de escoamentos bifasicos de fluidos imisciveis, onde os efeitos
interfaciais sdo relevantes. Seu principal foco € a modelagem de
parametros da interface: transporte da interface, estimativa da curvatura,
determinacdo da forgca devido a tensdo interfacial e modelagem do
angulo de contato estdtico e dindmico. O estudo se restringiu a
escoamentos bidimensionais com baixos nimeros de Reynolds e baixos
nimeros Capilares. Nao foram abordados escoamentos turbulentos, nem
a transicdo para esse tipo de escoamento. Além disso, ndo sdo
consideradas variagcbes no coeficiente de tensdo interfacial, que
originariam o efeito Marangoni.

Para a realizacdo desse estudo, desenvolveu-se um codigo
numérico, que foi validado analiticamente e também por meio da
comparagdo com resultados experimentais e de outros programas. O
cédigo implementado contemplou diferentes condi¢fes de contorno e
diferentes modelos de estimativa da curvatura. Além disso, propuseram-
se melhorias para um desses modelos de curvatura e também para o
modelo que descreve o angulo de contato entre os fluidos e uma
superficie solida.

Tendo em vista os altos tempos computacionais envolvidos na
solucdo desses escoamentos, outro objetivo desta tese foi a elaboracédo e
avaliacdo de um algoritmo de paralelizacéo da solugdo do problema pelo
método PRIME (MALISKA, 2004).

Por fim, os métodos estudados nesta tese foram aplicados na
modelagem de um problema de interesse pratico da area de engenharia
de reservatorios de petroleo: o efeito Jamin. Neste item, visou-se a
determinacdo de um pardmetro critico do problema por meio de
simula¢fes sucessivas do escoamento. A identificacdo desse pardmetro
critico e mesmo a simulagdo de tal fenbmeno empregando-se algum
software comercial ndo é possivel, dadas as peculiaridades do efeito
Jamin. Por exemplo, a tentativa de simular esse efeito utilizando-se o
software ANSYS CFX® resultou no desprendimento da gota do canal
logo no primeiro passo de tempo e 0 angulo de contato permaneceu
constante ao longo de toda a simulacdo. Ou seja, os softwares
comerciais ndo sdo capazes de reproduzir esse fenémeno.

Além disso, procurou-se elaborar, com base em modelos
publicados na literatura para situacGes analogas, um modelo simples,
baseado em um balanco de forcas, que descreve o escoamento apés a
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superacdo do efeito Jamin. Este modelo, validado pelos resultados das
simulagBes numéricas, permite a previsdo do comportamento da
velocidade da gota com o tempo e de seu valor terminal.

1.3. ESTRUTURA DA TESE

A tese esta estruturada em oito capitulos. Este primeiro capitulo
tratou da importancia pratica do tipo de escoamento que serd modelado,
da motivagdo da tese e dos seus objetivos. J& no segundo capitulo,
baseado numa revisdo bibliogréafica, apresenta-se a teoria da modelagem
matematica de escoamentos multifasicos, da acdo da tensdo interfacial,
dos angulos de contato estatico e dinamico e do efeito Jamin. O terceiro
capitulo aborda a modelagem computacional do escoamento biféasico,
incluindo uma validag&o dos resultados obtidos nesta etapa. Em seguida,
discute-se o tratamento numérico dos efeitos da interface, com a
introdugdo de modelos de estimativa da curvatura da interface e a
insercdo da forca devida a tensdo interfacial nas equacdes de Navier-
Stokes. Como antes, diversos modelos séo avaliados e seus resultados
sdo validados. Isso permitiu a sele¢do de um Unico modelo de curvatura
para o0 prosseguimento da tese. No quinto capitulo, é apresentada a
modelagem da curvatura da interface a partir dos angulos de contato
estatico e dinamico, com validaco e discussdo de resultados de casos-
teste. Um algoritmo de paralelizacdo da solucdo do escoamento é
proposto no sexto capitulo, cuja formulacdo foi motivada pelos altos
tempos computacionais envolvidos nas simulagcbes. Os métodos
estudados nos capitulos anteriores sédo entdo aplicados a modelagem do
efeito Jamin, apresentado no sétimo capitulo juntamente com o modelo
proposto. Por fim, o Gltimo capitulo redne as conclusdes e revisa as
contribuicBes deste trabalho, além de propor sugestdes para trabalhos
futuros.






2. TEORIA E REVISAO BIBLIOGRAFICA

Este capitulo, estruturado em quatro secGes, apresenta a teoria e
uma revisdo bibliografica dos seguintes assuntos: modelagem de
escoamentos multifasicos empregando-se o modelo de mistura; efeitos
interfaciais; angulo de contato estatico e dindmico; e efeito Jamin. Esse
material é importante para a leitura dos capitulos posteriores.

2.1. ESCOAMENTOS MULTIFASICOS

Um sistema multifasico é um sistema composto por duas ou mais
fases, onde o termo fase é utilizado para designar fluidos (na condicéo
de fase continua ou de fase dispersa) ou sélidos (na condicdo de fase
dispersa). Mais propriamente, um sistema multifdsico é um sistema
contendo, no minimo, uma fase fluida continua e outra fase continua ou
dispersa na fase fluida. Como exemplos de sistemas multifasicos,
podem-se citar:

— Leitos fluidizados: nessa aplicacdo, a fase continua é um

fluido (geralmente gas), e a fase dispersa é um solido;

— Oleodutos: onde escoam trés fases (gas, agua e 6leo), sendo

possiveis diversas configuracdes de escoamento;

— Atomizadores: um gas constitui a fase continua, e as gotas

de um liquido formam a fase dispersa.

Dependendo de sua morofologia, os escoamentos multifasicos
podem ser descritos pelo modelo heterogéneo ou pelo modelo de
mistura. Para uma discussdo da morfologia de escoamentos multifasicos
bem como da obtencéo das equacgdes de ambos os modelos referenciam-
se os trabalhos de Paladino (2005) e Enwald, Peirano e Almstedt (1996).

Modelo de mistura

O modelo de mistura pode ser aplicado quando as fases estdo
completamente separadas, como é o caso do escoamento estratificado,
ou quando as particulas num escoamento disperso sdo suficientemente
pequenas, sendo arrastadas pela fase continua & mesma velocidade
desta. Assim, considera-se apenas um conjunto de equacdes de
conservagdo da massa de cada fase e da quantidade de movimento da
mistura na solugdo do escoamento. A distincdo entre as fases ¢ feita a
partir das propriedades fisicas dos fluidos.

Logo, considerando um campo de pressao P e um Unico campo de
velocidade U para todas as fases, as equagdes para um sistema bifasico
empregando o modelo de mistura adquirem a seguinte forma:

9
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U2\ v.( p U)o, (21)
ot
ﬁ(me)+V_(pm UU)=V-T+p,b+F,. (2.2)

ot

O dltimo termo desta equacdo € a forca devida a tensdo
interfacial, cuja expressdo é apresentada na equacgéo (1.1).

A equacdo (2.2) expressa a conservacdo da quantidade de
movimento linear para uma mistura de duas fases. Essa equacao ¢ obtida
somando-se as equacdes de conservacdo da quantidade de movimento
para cada fase. Nessa equacdo, as propriedades da mistura sdo expressas
por médias ponderadas pelas fragcdes volumétricas. Ou seja, a massa
especifica da mistura, p,,, que aparece na equacéo (2.2), é dada por

po=tp+(1-£)p. .3

Considerando fluidos newtonianos, o tensor tenséo, representado
por T na equacdo (2.2), é expresso por

T=—Pl—gym(v-u)|+ym[vu+(vuﬂ, (2.4)

onde assume-se que a viscosidade da mistura é dada por
Hy, :f;llul_'_(l_fl)/uZ' (2.5)

Como pode ser constatado das equacdes (2.3) e (2.5), as fracdes
volumétricas das fases estdo relacionadas entre si pela equacdo da
conservagdo volumétrica, segundo a qual

f=1-f. (2.6)

Utilizando o modelo de mistura, o problema do escoamento de
duas fases é, portanto, descrito pelas equacgdes de conservacao da massa
de uma das fases, de conservacao da quantidade de movimento linear da
mistura e de conservacdo volumétrica. Considerando que as
propriedades fisicas das fases sdo constantes, as incognitas desse
problema sdo: campos de velocidade (U), de pressdo (P) e de fragdo
volumétrica (1, e f,). Logo, é necessaria mais uma equacéo para fechar

0 problema, uma vez que ha mais incognitas do que equagfes. Tal
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equacdo é a de conservacdo da massa da mistura, obtida somando as
equac0es de conservacao da massa de cada uma das fases:

p,
—4+V- uU)=0, 2.7
o V(e V) (2.7)

que, para fluidos incompressiveis, reduz-sea V-U=0.

Esta tese adotou o modelo de mistura (¢ ndo o modelo
heterogéneo), pois as fases dos escoamentos simulados encontravam-se
separadas, com uma interface bem definida. Em conjunto as equagdes
deste modelo, empregou-se um método de mapeamento da interface,
€OMo sera visto no préximo capitulo.

2.2. EFEITOS INTERFACIAIS

Conforme mencionado anteriormente, o ultimo termo da equagéo
(2.2) corresponde a forca gerada pelos efeitos da tensdo interfacial. A
tenséo interfacial® atua entre um liquido e um segundo fluido (liquido ou
gas), e age no sentido de reduzir a area de interface entre esses fluidos.
A Figura 1 ilustra a atuagdo da tensdo interfacial em uma gota, fazendo
com que ela adquira a forma aproximadamente esférica, que minimiza a
area superficial.

Figura 1. Gota de 4gua sobre uma folha’.

* O termo “tensdo superficial” é comumente utilizado em problemas que
envolvem superficies livres.

> Fonte: http://www.hyd-masti.com/2008/12/exceptionally-beautiful-
photographs.html


http://www.hyd-masti.com/2008/12/exceptionally-beautiful-photographs.html
http://www.hyd-masti.com/2008/12/exceptionally-beautiful-photographs.html
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Ja a Figura 2 compara os resultados de duas simulagdes
bidimensionais realizadas durante o desenvolvimento desta tese para
uma bolha de um fluido movendo-se em um reservatério repleto de
outro fluido mais denso. A tens&o interfacial foi considerada na situacao
(a), mas desprezada na situacdo (b). Ambas as figuras exibem a posi¢édo
e a forma da bolha no instante igual a 0,06 s. A exce¢do da tensio
interfacial, todos os demais parametros das simulag@es sdo idénticos.

0.02 002

0.015 = . 0015 f=
E 001 b= E 001 =
-

I X I X
0.005 - 0.005 =
D\\\I\\IIIIIIIIIIIII DIIIIII\I\\LIIIIIIII
0 0002 0004 0006 0008 001 0002 0004 00D 0008 001
x(m) x(m)
cY (b)

Figura 2. Comparacdo entre os resultados de duas simulagdes bidimensionais
de uma bolha ascendente: (a) considerando e (b) desprezando a tenséo
interfacial.

Como pode ser observado, a auséncia da tensdo interfacial
conduziu a uma maior deformacéo da bolha, resultando num aumento de
sua largura e na formacdo de uma saia. Consequentemente, o arrasto de
forma sobre a bolha da Figura 2 (b) é maior, impedindo-a de atingir a
mesma altura da situacdo em que a tensdo interfacial foi considerada. Ja
nesta situacdo, a bolha manteve um formato elipsoidal devido aos
efeitos da tenséo interfacial.
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O motivo pelo qual a gota da Figura 1 e a bolha da Figura 2 (a)
adquirem uma forma mais proxima da esférica estd relacionado as
interacBes moleculares e pode ser mais facilmente entendido analisando-
se 0 caso de uma gota de 4gua em contato com ar: enquanto que as
moléculas no interior do liquido estdo sujeitas a forcas de atracdo de
todos os lados, sendo a forga resultante nula, as moléculas na superficie
deste liquido sofrem a acdo de uma forgca mais fraca das moléculas do
fluido vizinho a essa superficie. Assim, a forca resultante nessas
moléculas superficiais agira no sentido de “puxar” as moléculas para o
interior do liquido, reduzindo sua &rea superficial. Essa situacdo é
ilustrada na Figura 3.

Fluido
vizinho

Interface

Figura 3. Forcas de coesdo agindo sobre as moléculas de um liquido
(ISENBERG, 1992).

Nas equacdes de conservacdo da quantidade de movimento
linear, os efeitos relativos a tensdo interfacial sdo considerados por meio
de dois termos: um termo devido a variacdo do coeficiente de tenséo
interfacial ao longo da direcdo tangente a interface (V.o ) e um segundo
termo, que considera a forca que age na dire¢cdo normal a interface
(ox n,6,). O primeiro termo é responsavel pelo efeito de Marangoni e é
significativo quando ha gradientes de temperatura ou de concentracéo,

gue causam a variacdo da tensdo interfacial. Uma vez que essa tese
aborda escoamentos imisciveis e isotérmicos, tal termo é desprezado.
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Um dos métodos mais usados para modelar numericamente as
contribuicBes da tensdo interfacial, expressas pelo termo oxn,g, € 0

método Continuum Surface Force (CSF), desenvolvido por Brackbill,
Kothe e Zemach (1992). Esse método permite a consideracdo dos efeitos
da tensdo interfacial quando o Método de Volumes Finitos — que foi o
método utilizado nesta tese — é aplicado na solucdo do escoamento.

Um dos grandes problemas na modelagem desse termo é a
transicdo abrupta de variaveis do escoamento na interface. O modelo
CSF lida com esse problema interpretando os efeitos da tensdo
interfacial como efeitos continuos, atuantes ao longo de uma faixa que
envolve a interface, em vez de concentrar os efeitos numa regido estreita
(KOTHE; MJOLSNESS, 1992).

Segundo esse modelo, a contribuicdo da tensdo interfacial é
inserida na equacgdo de conservacdo da quantidade de movimento sob a
forma de uma forca de corpo, expressa por

F, = j Lox(X,t) X, 1), (x-X)olx (2.8)

onde x é a curvatura da interface, A=n/|n| com n é o vetor normal a

interface e &, representa uma distribuigdo, que corresponde ao delta de

Dirac.

Um exemplo da forma como esse modelo atua é ilustrado na
Figura 4°. Nessa figura é mostrado um dominio discretizado ocupado
por dois fluidos. Um desses fluidos (fluido 1) ocupa uma regido
compreendida por um quarto de circunferéncia (regido escura), cuja
interface esta aproximada por segmentos de reta’. Os valores ilustrados
nessa figura correspondem a fracdo volumétrica do fluido 1 (), a
componente do vetor normal a interface na direcdo horizontal (n,, em
m™), & componente do vetor normal na direcéo vertical (ny, em m), a
curvatura da interface (x, em m™), as componentes da forca devido &
tensdo interfacial na direcdo horizontal (F,, em N/m°) e na direcdo
vertical (Fy, em N/m?). Esses valores foram obtidos empregando-se as

®Os valores das componentes do vetor normal & interface nessa figura foram
obtidos por meio da aproximacdo por diferencas finitas do gradiente da fracdo
volumétrica empregando um esténcil com 3 x 3 volumes. Ja os valores da
curvatura foram obtidos utilizando a aproximacdo por diferencas finitas
proposta por Brackbill e colaboradores (1992).

" Essa aproximacdo foi utilizada para fins meramente ilustrativos, lembrando
que uma interface reta possui curvatura nula.
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equacdes (44) e (40) do artigo de Brackbill e colaboradores (1992) para
o calculo das componentes do vetor normal a interface e da curvatura,
respectivamente. Considerou-se, neste exemplo, que Ax=Ay=1m e

0=0,073N/m

E, apesar de a figura sugerir o contrario, as

componentes da forca séo avaliadas no centro das faces e ndo no centro
dos volumes.

Simetria |

AX

1

f=0 f=0 f=0 f=0
nx = -0,046 nx =-0,114 nx = -0,072 nx = -0,004
ny =-0,426 ny = -0,266 ny =-0,079 ny =-0,004
Kk =0,249 k= 0,464 k = 0,007 k=0 <>]-
Fx = -8E-4 Fx =-0,004 Fx = -4E-5 Fx=0
Fy = -0,008 Fy =-0,009 Fy =-4E-5 Fy=0
f=0,576 f=10,029 f=0
nx = -0,282 nx =-0,269 nx =-0,079
= -0,447 ny =-0,269 ny =-0,072
k =0,076 k= 0,007
Fx =-0,002 Fx=-4E-5
Fy =-0,002 Fy=-4E-5
f=0
nx = -0,266
ny =-0,114
k= 0,464
Fx =-0,009
Fy = -0.004
f=0
nx = -0,426
ny = -0,046
k =0,249
Fx=-0,008
Fy=-8E-4
Simetria

Figura 4. Valores de alguns parametros da interface para um dominio com dois

fluidos.

Para o problema ilustrado na Figura 4, sabe-se que as
componentes da forga resultante que atua em toda a interface sdo dadas

por
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(2.9)

onde w é o comprimento na direcdo perpendicular ao plano do papel.
Assim, o somatoério das forcas obtidas com o modelo CSF em
cada volume de controle deve ser igual a forca resultante, cujas
componentes sdo expressas pela equacdo (2.9). Somando-se todos 0s
valores de F, e todos os valores de F, ilustrados na Figura 4 e
multiplicando-os pelo volume do volume de controle (AV=Ax-Ay-w),
obtém-se F, =-0,074 N e F,=-0,074 N. Neste calculo foi considerado

que w valia 1 m. Esses valores sdo aproximadamente iguais aos obtidos
a partir da equagéo (2.9).

A partir dos resultados para o exemplo apresentado aqui, verifica-
se que 0 modelo CSF considera que a forca devido a tensdo interfacial
ndo atua apenas nos volumes que apresentam valores da fracdo
volumétrica maiores do que zero e menores do que um — valores que
caracterizam a presenca da interface. Por este modelo, os efeitos dessa
forca sdo distribuidos por uma regido que cerca a interface, conforme
mencionado anteriormente.

Por tratar os efeitos da tensdo interfacial de forma explicita®, o
modelo CSF apresenta uma restricdo ao passo de tempo de forma a
garantir a estabilidade do modelo. Essa condi¢cdo de estabilidade €
expressa por

At< [Mr , (2.10)

2no

onde Ax é o menor valor de alguma das dimensdes do volume de
controle e p é a média aritmética das massas especificas dos dois
fluidos (BRACKBILL; KOTHE; ZEMACH, 1992; KOTHE et al.,
1996).

Ao empregar o modelo CSF para inserir os efeitos da tensdo
interfacial nas equacbes de conservacdo da quantidade de movimento

® A forca de corpo que representa a contribuicdo da tensdo interfacial s6 é
atualizada ap6s a solugdo do escoamento. Entdo, para o novo valor da forga,
novos valores das varidveis do escoamento sdo calculados. Este procedimento
iterativo é realizado até a convergéncia.
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deve-se definir como serdo calculados o vetor normal a interface (n), a
curvatura da interface () e o delta de Dirac discreto (5, ).

2.2.1. Delta de Dirac

Essa distribuicdo tem por finalidade restringir a atuacdo de Fg,
aos volumes da regido da interface.

Normalmente, considera-se que &, =|Vf| . Williams, Kothe e

Puckett (1998) estudaram trés aproximagdes diferentes para o delta de
Dirac: na primeira aproximaram a variavel por uma funcdo degrau; na

segunda, fizeram ¢, :4f(1—]‘) e, por fim, calcularam o delta de Dirac a

partir do gradiente do campo de fracdo volumétrica convoluido ®
( 6, =|Vf| ). Esta dltima aproximagdo foi empregada também por
Brackbill, Kothe e Zemach (1992).

Nesta tese empregou-se um delta de Dirac igual a |[Vf|, sendo

devotada maior atencdo ao estudo de diferentes aproximagfes para a
curvatura da interface.

2.2.2.  Vetor normal a interface

Aproximac@es para o vetor normal a interface foram exploradas
por alguns autores utilizando a definicdo de que esse vetor é igual ao
gradiente da fracdo volumétrica. Os métodos citados nesta secédo
referem-se ao vetor que da origem ao vetor unitario que multiplica o
termo ox S, em (2.8).

Williams, Kothe e Puckett (1998), por exemplo, fazem uso de
uma das propriedades da convolucdo, segundo a qual as derivadas de
f=K=f (onde * indica a operacdo de convolucio e K é o ndcleo, ou
kernel) podem ser determinadas ao se efetuar a convolugdo de f com as
derivadas do ndcleo K. Assim, o vetor normal & interface é calculado a
partir da convolucdo do campo de fracdo volumétrica. Essa mesma
aproximacdo também é empregada por Lafaurie e colaboradores (1994).

No artigo em que Brackbill e colaboradores (1992) apresentam o
método CSF, o vetor normal a interface é calculado como sendo o
gradiente de um campo é(x), definido como sendo igual ao campo de
massa especifica. Esse gradiente entdo é aproximado por diferencas

® A operacdo de convolugéo sera apresentada adiante.
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finitas. Tal aproximagdo também ¢é utilizada por Kothe e Mjolsness
(1992), Cummins, Francois e Kothe (2005), Francois et al. (2006),
Hernandez et al. (2008) e Lopez et al. (2009).

Malik, Fan e Bussmann (2007), por sua vez, empregam uma
aproximacao baseada em funcées altura (Height Functions, HF)', sendo
as componentes do vetor normal a interface expressas para uma malha
uniforme por n, =(h,, —h;)/Ax e n,=-1. Na primeira expresséo, h,
corresponde ao valor da func¢éo altura na coluna i de um esténcil.

Assim como para o delta de Dirac, nesta tese ndo foi realizado
um estudo de diferentes formas de se avaliar o vetor normal & interface,
sendo adotada para esse parametro a aproximacao por diferencas finitas
do campo original de fracdo volumétrica.

Aqui cabe observar que, por ter sido o escoamento resolvido
empregando-se um arranjo desencontrado das varidveis, para o calculo
da componente da forca devido a tensdo interfacial na direcdo X,
avaliou-se a componente horizontal do vetor n nas faces laterais dos
volumes de controle para a pressdo: ou seja, para uma malha

uniformemente espacada, nX=( fin — f,.lj)/Ax. Analogamente, para a

componente y, tem-se que n, =(f,,,, — f,)/Ay. Essas componentes do
vetor normal a interface estdo ilustradas na Figura 5.

ij i+1,j

Figura 5. Componentes do vetor normal a interface.

1% 0 método HF sera apresentado no préximo item.
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2.2.3. Curvatura da interface

A maioria dos trabalhos na area de modelagem numérica da
tensdo interfacial foca em um estudo mais detalhado das aproximagfes
para a curvatura da interface, do que em métodos de avaliacdo dos dois
pardmetros citados nos itens anteriores. Esta tese também segue essa
tendéncia e comparara alguns métodos de determinacdo da curvatura da
interface.

Como foi mostrado no trabalho de Brackbill, Kothe e Zemach
(1992), a curvatura da interface é expressa por

K=-V-f (2.11)

lembrando que n representa o vetor unitario normal a interface.

Portanto, uma boa estimativa da curvatura depende de uma
aproximacéo satisfatdria para n .

Alguns métodos de estimativa de n sdo estudados por Kothe et
al. (1996), visando tanto a reconstrucdo da interface pelo método VOF,
gue sera apresentado no préximo capitulo, quanto ao calculo da
curvatura dessa interface. Dentre os métodos analisados por eles pode-se
citar o0 método dos minimos quadrados, método de minimizacdo de
gradiente e uma aproximacao por diferencas finitas. Detalhes sobre tais
aproximacfes podem ser encontrados no trabalho de Kothe et al. (1996)
e também em Puckett et al. (1997) e em Pilliod e Puckett (2004).

Um método interessante para a avaliacdo da curvatura €
apresentado por Ginzburg e Wittum (2001). Esses pesquisadores
aproximaram a interface por uma spline cubica, possibilitando o calculo
da curvatura e, consequentemente, a forca devida a tensdo interfacial a
partir da funcdo spline. Porém, trata-se de um método bastante
trabalhoso, cuja implementacdo computacional é complicada por
envolver a construcdo de algumas splines, além de ser oneroso
computacionalmente.

A seguir sdo apresentados trés métodos de calculo da curvatura
da interface. O primeiro método foi proposto por Brackbill, Kothe e
Zemach (1992), apds verificarem que uma simples aproximacdo por
diferencas finitas da equacdo (2.11) fornecia resultados inadequados,
que se deterioravam com o refino da malha. Eles entdo propuseram que
a curvatura fosse estimada pela técnica da convolucéo, a qual resultava
num melhor tratamento da curvatura do que uma aproximagdo por
diferencas finitas. O método das fungdes altura (Height Functions - HF)
é o segundo método detalhado a seguir, juntamente com uma variante
sua: 0 método HF com filtro por convolugdo (HF-fc).
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Técnica da Convolucdo

A técnica da convolucdo foi abordada por Brackbill, Kothe e
Zemach (1992), j& que os mesmos constataram que a solugdo por
diferencas finitas se deteriorava com o refino da malha devido a
transicdo abrupta nos valores da fracdo volumétrica na interface.

A convolucdo do campo de fracdo volumétrica é realizada
visando a suavizacdo desse campo na regido em torno da interface.
Trata-se de uma espécie de operacdo para difundir a interface.

A técnica da convolugdo consiste em aplicar uma operacdo de
convolucao entre o campo de fracdo volumétrica original e um nucleo
de convolucdo suave (kernel), obtendo um campo suavizado de fracdo

volumétrica ( f ). Essa operagao é expressa por
f(X)ZK*f(X)=_kaf(X') K(x'—x) dx', (2.12)

onde K é o nucleo e Q, denota os pontos X para 0s quais K(x)=0 .

Numericamente, essa integral pode ser estimada empregando-se a
seguinte aproximag&o:

Flxy) =2 K0, —x)- f(x)AX' (2.13)

onde x', =(x',,y',) corresponde as coordenadas do centro do volume de
controle que pertencem a Q, .

A escolha do nucleo de convolucdo deve considerar algumas
propriedades que tal ndcleo deve possuir e que sdo listadas por
Williams, Kothe e Puckett (1998).

Uma propriedade da operacdo de convolucdo bastante (til e que
ja foi mencionada anteriormente neste texto € a de que as derivadas de
f=K=f podem ser determinadas ao se realizar a convolucio do campo

original f com as derivadas do nucleo:

af(x)_a(K*f) E_* j
o (x)= f _[Qkf(x (x x) dx'. (2.14)

Esta propriedade é importante porque permite que sejam
calculadas as componentes do vetor unitario normal a interface (n) a
partir da convolugéo do campo de fracdo com as derivadas do nucleo.

Por sua vez, a curvatura da interface poderia ser obtida da
convolucdo de f com as derivadas segundas do nucleo. Porém, em seu
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trabalho, Williams, Kothe e Puckett (1998) desaconselham essa forma
de célculo da curvatura, pois o erro associado a discretizacdo dessa
convolucdo pode ser uma ordem de magnitude maior do que 0 erro
associado a discretizacdo da convolucdo de f com as derivadas
primeiras de K. Assim, eles recomendam que a curvatura provenha de
uma aproximacao por diferencas finitas para o divergente de n, sob a

forma:
A, A ) (B, R,
K,'j —_ i+1, i-1,j + Yi,j+1 Yij-1 ' (215)
- 2Ax 2Ay

onde f=n/|n|. J4 as componentes do vetor normal sdo dadas por

n=—en =—. (2.16)

Nos testes realizados para a avaliagdo dos diferentes métodos de
determinacdo da curvatura e que serdo apresentados no quarto capitulo,
utilizou-se um nacleo de sexta ordem (Kg) igual ao empregado por
Francois et al. (2006):

r 27
Ky (r,d)= A{l_bj } ser<d (2.17)

0,se r>d

2 2 ~
onde rz\l(xk =x,;) +(ve=vi;) + (V) S0 as coordenadas do centro
dos volumes pertencentes a Q, , (x,.'j,y,._j) s80 as coordenadas do centro

do volume de controle onde f é avaliada e d é o raio de atuacdo do
nicleo de convolugdo (eventualmente denominado nesta tese de
“comprimento de convolug¢do™). A constante A é determinada de forma a
normalizar o nlcleo de convolugao:

ZA{l—(%j } AX =1, (2.18)

A Figura 6 ilustra o nlcleo de sexta ordem para um comprimento
de convolucio d =1,9Ax , com Ax=0,05m.



22

B | ) X

Figura 6. Comportamento do nicleo de sexta ordem utilizado na operacédo de
convolugdo.

A técnica da convolugdo é muito utilizada na determinacdo da
curvatura, porém, como alertam alguns autores, esse método deve ser
empregado com cautela. Isto porque uma suavizacdo'' exagerada de f
pode criar um campo de atuacdo da tensdo interfacial muito maior do
que o real, causando erros na pressdo induzida por essa tensdo e
podendo propagar ondas capilares de alta freqliéncia. Enquanto que,
uma menor suavizacdo do campo de fragdo, segundo Kothe et al.
(1996), gera ruidos no campo de curvatura.

Método das Funcoes Altura (Height Functions - HF)

O método HF para avaliar a curvatura, ao contrério da técnica de
convolugdo, ¢ um método “localizado”, ou seja, ele ndo difunde a
interface ', mas sim a aproxima por uma funcdo altura y=h(x)
(SUSSMAN; OHTA, 2006).

' A suavizacéo é dada pelo tipo do niicleo e o tamanho do seu raio de atuagdo
(comprimento da convolucao).

2 0u seja, que n&o espalha a interface por uma regi&o, como ocorre quando da
aplicagdo da convolugdo.
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Seja a funcdo g(x,y)=y—h(x), entdo o vetor normal a essa funcdo
é expresso por

oh
n:Vg:(——, 1}. (2.19)
Ox
Logo, o vetor normal unitério é dado por
ﬁ:E:;(_@’ 1)_
V| (ahjz Ox (2.20)
1+ —
Oox

Conforme mencionado anteriormente, a curvatura da interface é
igual a -V -n e, portanto,

oh
2
= Ox

2
{1+(ahj }
OX

Logo, conhecendo-se a funcdo h(x) (denominada de funcéo altura
— height function) e suas derivadas em relacdo a x, pode-se determinar o
valor da curvatura.

Numericamente, pode-se definir uma fungdo altura a partir do
campo de fracdo volumétrica. Para tanto, deve-se determinar sua dire¢do
dominante, ou seja, a direcdo de maior variacao da fragdo volumétrica.

Para um problema bidimensional, a diregdo dominante pode ser
determinada considerando-se um esténcil de 3 x 3 volumes em torno do
volume (i,j) para o qual se deseja calcular a curvatura da interface’®. A
direcdo dominante sera obtida por meio da comparacgao entre a variagéo
da fracdo volumétrica nas colunas e nas linhas adjacentes ao volume

(i.):

N w

(2.21)

i+1

Z (fk,j—l _fk,j+1) >

k=i-1

Jj+1

Z (ﬁ'—l,k - ff+1,k )

k=j-1

Se

= hlshl G2

B Lembrando que s6 ha sentido em se calcular a forca devido & tenséo
superficial em um volume se pelo menos uma das componentes do vetor normal
a interface nesse volume for diferente de zero.



24
Caso contrério, |n,|> |ny| :

Determinada a direcdo dominante, seleciona-se entdo o esténcil
adequado para o calculo da curvatura: se a direcdo dominante for a
direcdo x, deve-se empregar um esténcil de 7 x 3 volumes em torno do
volume em que se deseja avaliar a curvatura; caso contrario, seleciona-
se um esténcil de 3 x 7 volumes. Esse esténcil serd denominado « -
esténcil.

Tome-se como exemplo o campo de fragdo volumétrica ilustrado
na Figura 7. Deseja-se calcular a curvatura do volume com f,; =0,7283.

€

portanto, deve-se selecionar um esténcil de 3 x 7 volumes, conforme
mostrado na figura.

A funcdo altura é definida como sendo a soma das alturas
ocupadas pelo fluido 1 (fluido em tom de cinza na Figura 7):

Pelas condicBes expressas na equagdo (2.22), tem-se que |n,|>

nX

Jj+3
Ho=D f Ay, . se |ny|>|nx|;
k=j-3

(2.23)
i+3
Hy= 2 foy %, se |nx|>|ny|.

k=i-3

Como a funcéo altura possui apenas um valor para cada valor da
coordenada x (no caso de |ny|> ), deve-se garantir que 0 x -esténcil

nX

compreenda uma Unica interface. Para tanto, deve ser assegurada a
monotonicidade do campo de fracdo volumétrica no interior desse
esténcil.

Ldpez et al. (2009) e Hernandez et al. (2008) sugerem que a
seguinte correcdo seja realizada para preservar a monotonicidade do

campo de fracdo volumétrica (supondo que |ny|>|nx| ), substituindo o
campo original** por um campo £
Se sinal(ny)~(f,+,_j+5 _fl-'+r,j+s+1) >0, para s=-1,...,—3

(2.24)
ou se sinal(ny)~(f,.+,lj+s _-ﬁ+r,j+s—1) <0, para s=1,...,3

! Essa mudanca no campo de fragdo volumétrica é momentanea e deve ser feita
apenas para o calculo da curvatura.
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s gt 1 . . I
entao f,, .. =E[1+smal(s)-smal(ny)] ,Sendo f . =Ff. i

para r=-1,...,1.

Ax=0,1m
< >
A P e ey
0 o [ o 0 o { o 0 j*+3
A 4
E 0 o [ o 0 0 i 035027 09318 | j+2
S H
I H
2 :
0 o [ o 0,0228 | 0,6081 ] 1 1 j+1
0 o [ 00403 [ 07283% 1 1 1 j
0 0,0228 [} 0,7283 1 1 ] 1 1 1
o | 06081 1 1 14 1 1 i-2
0,3592 1 1 1 1 1 1 i3
i-3 -2 i-1 i i+1 i+2 i+3

Figura 7. Campo de fracdo volumétrica e esténcil utilizado para o calculo da
funcéo altura.

Hernandez et al. (2008) sugerem também o emprego de um « -
esténcil adaptativo para diminuir o custo computacional do célculo das
funcbes altura. A utilizacdo de tal esténcil produz o mesmo resultado
que o esténcil completo, porém, por envolver um nimero menor de
volumes, o tempo computacional gasto € menor do que o despendido
pelo esténcil completo. Segundo essa estratégia, a funcdo altura é
expressa por:
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JHy

H = Zf fi,k 'Ayi,k » para |nV| >

k=j=tiow

nX

, (2.25)

onde 0<t, <3 e 0<t, <3 representam os limites do esténcil
adaptado, os quais resultam da satisfacdo das seguintes condigdes:

sinal(ny)~(ak+tw —ak+tup71)>0, Oy, #0 € 4, 73, (2.26)

sinal(ny)~(ak_%w —ak_t/ow+1)<0, ., #0eaq, #3. (2.27)
1

Nas equagbes (2.26) e (2.27), o= Z fox . cOM

r=—1
k=j—3,j-2,.,j+2,j+3.
Logo, para o caso ilustrado na Figura 7, tem-se que t, =1 €
t ,.=1, reduzindo o esténcil a um com 3 x 3 volumes. Para esse novo
esténcil, as fungdes altura adquirem os seguintes valores: H,, =0,07686 ,
H, =0,17511 e H,, =0,26081. E a curvatura da interface no volume (i,j)

pode ser obtida a partir dos valores das fungdes altura, da seguinte
forma:

K.

g ~, para |ny|>|nx|,

) [1+Hi}E

onde os subscritos nas fungdes altura indicam derivada em relacéo a Xx.
As equagBes (2.21) e (2.28) possuem sinais contrarios devido a
convencdo adotada, segundo a qual o vetor normal a interface aponta
para o fluido 1 e uma interface céncava no fluido 1 possui curvatura
negativa.

As derivadas presentes na equagdo (2.28) podem ser calculadas
utilizando-se uma aproximacéo por diferencas finitas. Desta forma, para
uma malha uniforme:

(2.28)

H,.. —H,
H, == (2.29)
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H., —2H. +H,
HXX =M i i 230
(axY (230
Retornando ao problema mostrado na Figura 7, tem-se que
x;,=0,5004 m™, sendo o valor exato da curvatura para esse caso igual
a05m™.

Segundo Cummins e colaboradores (2005), a equagdo (2.28) s6

pode ser empregada no célculo da curvatura se

hj—1/z <H, <hj+1/27 para |ny| >|nx| ) (2.31)

onde h _,, e h

faces inferior e superior do volume (i,j) do inicio do esténcil no sentido
decrescente da fracio volumétrica, conforme ilustrado na Figura 8.

correspondem, respectivamente, as distancias das

j+1/2

0 0,0228 | 0,6081

0,0403 [} 07283 1

; hj+1r2
hj-112 0,7283 1 1

i-1 i i+1
Figura 8. Limites do volume (i,j).

Quando a condigdo (2.31) ndo é satisfeita, «,, deve assumir o
mesmo valor da curvatura do volume mais préximo (com mesmo indice
i, para o caso de |n,|>n,| ou mesmo indice j, para o caso de |n,|>|n,|),
para o qual a condicéo é satisfeita.

Esta hipétese de mesma curvatura para volumes que ndo
satisfacam a condicdo (2.31) resulta em uma anisotropia da curvatura®®,

!> Nao foram encontradas publicaces que relatem este problema.
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a qual favorecera a propagacdo de correntes esplrias, como podera ser
visto nos resultados apresentados no quarto capitulo.

Uma importante desvantagem do método HF quando comparado
a técnica da convolucdo é o crescente erro na avaliacdo da curvatura
com a reducdo da resolugdo da malha e/ou com o0 aumento da curvatura
da interface. Cummins, Francois e Kothe (2005) mostraram que 0
método HF s6 fornece valores precisos para a curvatura quando a
interface é dita bem-resolvida, o que significa um baixo valor do
produto entre x e Ax . Caso contrario, 0 método gerara uma tensao
interfacial numérica, a qual tenderd a suavizar regides com alta
curvatura.

Kothe e colaboradores (1996) afirmam que, para se obter uma
interface bem definida, pequenos raios de curvatura da interface devem
ser discretizados por ao menos trés volumes de controle da malha
computacional ( x-Ax<1/3). Ja Cummins, Francois e Kothe (2005)

recomendam que 0 produto x-Ax possua valor menor do que 0,2 para
assegurar a precisao do método HF.

Método HF com filtro por convolucdo (HF-fc)

Este método é apresentado por Francois et al. (2006) como um
método para interpolar o valor da curvatura do centro dos volumes de
controle para as suas faces. Nesta tese, ele foi utilizado como um filtro
para atenuar os efeitos da anisotropia da curvatura resultante do método
HF, como sera mostrado no quarto capitulo.

Trata-se de uma combinacdo entre 0 método HF e a técnica de
convolucdo: primeiramente sdo calculados os valores da curvatura
empregando-se o método HF e entdo procede-se a filtragem do campo
de curvatura por meio de uma convolugéo entre ele e um nucleo:

ZK(x'k —x)-x(x',)- AX',
K =k

e D K(x', —x)- AX',
k

(2.32)

para todo ponto x', €Q, .

Essa simples filtragem reduz as correntes espurias, como sera
visto no quarto capitulo.

Tendo estimado a curvatura da interface, além do vetor normal a
ela e o delta de Dirac, determinam-se as componentes da forca devida a
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tensdo interfacial. Suas componentes sdo ndo-nulas apenas onde ha
gradientes de fracdo volumétrica. Caso contrario, a componente do vetor
normal & interface assume valor zero.

Francois et al. (2006) recomendam que as componentes dessa
forca sejam avaliadas no centro das faces do volume de controle, pois
essa aproximacao garantiria um balanco exato de forcas interfaciais e
devido ao gradiente de pressdo numa situacao estatica.

Quando um arranjo desencontrado de varidveis € empregado,
como é o caso deste trabalho, avaliar as componentes da forga em outra
posicdo que ndo os centros das faces dos volumes néo faria sentido, pois
as equacdes discretizadas da conservagdo da quantidade de movimento
sd0 resolvidas para essa posicdo: u e v sdo avaliadas nos centros das
faces dos volumes de controle para a conservacdo da massa e, portanto,
€ necessario que os valores das componentes da forga devido a tenséo
interfacial também estejam disponiveis nessas posi¢des.

Nesta secdo foi abordada uma situacdo em que ndo ha contato
entre a interface e uma superficie solida. Portanto, a modelagem da
curvatura aqui apresentada é valida apenas para volumes que nao sejam
vizinhos a uma parede. Na préxima sec¢do, sera abordada essa situacao
de contato e sua implicagdo no célculo da curvatura da interface.

2.3.  ANGULO DE CONTATO ESTATICO E DINAMICO

O angulo de contato é uma caracteristica de um sistema composto
por um liquido, um fluido (gas ou liquido) e uma fronteira solida e
depende das interagdes entre esses componentes. Em um sistema em
equilibrio termodinamico, tem-se que a relacdo entre as energias das
interfaces solido-fluido 1 (o, ), solido-fluido 2 () e fluido 1-fluido 2

(o) é descrita pela equacdo de Young e ilustrada na Figura 9:
o, =0c0s, +0,. (2.33)

Na equacdo de Young, o é a tensdo interfacial entre os fluidos,
ou seja, 0 mesmo parametro considerado na secdo sobre os efeitos
interfaciais. Ja o angulo 6, corresponde ao angulo de contato estatico,

medido conforme indicado na Figura 9, e se manifesta apenas em
situacGes de equilibrio estatico, ou seja, quando ndo ha escoamento. Este
parametro estd relacionado ao conceito de molhabilidade de uma
superficie: quando o s6lido € molhavel ao liquido da gota, este angulo
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possui valor menor do que 90°; caso contrario, este angulo adquire valor
superior a 90°.

0e
< ;

Osg Os
Figura 9. Gota em equilibrio termodinamico.

Quando ha escoamento dos fluidos, a interface € submetida a
forcas inerciais, viscosas, gravitacional e interfaciais/adesivas e 0 seu
angulo com a superficie se altera, passando a corresponder ao angulo de
contato dindmico (6,). Muitos modelos na literatura admitem que este

angulo é funcédo do nimero Capilar, expresso por:

U
ca=H" (2.34)
(o2

onde u é a viscosidade dinamica do liquido e U é uma velocidade

caracteristica.

Uma das questdes concernentes ao angulo de contato é o
paradoxo do movimento da interface em uma parede cuja condicdo de
contorno € a de ndo-escorregamento: como pode haver deslizamento da
interface em tal superficie se ha a prescricdo de uma condicdo de néo-
deslizamento nela?

Conforme explicado por Hirt (1999) e Hirt e Brethour (2001),
este paradoxo ocorre quando o escoamento é analisado sob a dtica da
teoria do continuo. Na verdade, as interagcdes das moléculas dos fluidos
com a superficie sdlida sdo as responsaveis pelo movimento da linha de
contato (linha representada pela intersecdo da interface com a superficie
solida). E essas interacdes ocorrem ao longo de uma distancia da parede
da ordem de nanbmetros e, portanto, ndo podem ser contempladas numa
simulacdo baseada na teoria do continuo. Esse paradoxo deixa de existir,
por exemplo, quando se considera mecanismos de deslizamento como
os regidos pela formagdo de um filme precursor ou por rolamento (DE
GENNES, 1985).
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Um artificio para o tratamento deste paradoxo nas simulagfes
regidas pelas equacdes de Navier-Stokes € 0 emprego de um
comprimento de escorregamento (slip length), que relaxa a condigéo de
ndo-deslizamento até uma determinada distancia (AFKHAMI,
ZALESKI; BUSSMANN, 2009; YOKOI et al., 2009). Outros
pesquisadores aplicam uma condicdo de escorregamento a uma regido
envolvendo a linha de contato em simulagGes utilizando o método dos
Elementos Finitos, quando um nd da malha é situado sobre a linha de
contato (HIRT, 1999).

Em simulacdes envolvendo o método VOF'®, sdo comumente
empregadas as componentes da velocidade avaliadas nas faces do
volume de controle para a equagdo da conservacdo da massa para
advectar a fracdo volumétrica do fluido. Essa estratégia impde por si s6
um comprimento de escorregamento implicito ao problema da advecgéo
da linha de contato. Tal comprimento é sensivel ao tamanho da malha e
vale Ay/2 (supondo uma parede horizontal).

O angulo de contato estatico é uma propriedade do sistema
solido-fluidos. Porém, esse angulo s6 é atingido por um liquido puro
(que ndo contém solutos) em condicdo de equilibrio em uma superficie
ideal (completamente livre de contaminantes e que ndo apresenta
rugosidades). Na pratica, observa-se que o valor do angulo estatico varia
entre a faixa 6, <0<¢,_,onde 4 e g, correspondem aos angulos

de contato estaticos criticos na retracdo/recuo (receding angle) e no
avanco (advancing angle) da gota, respectivamente. Acima do angulo de
contato critico de avanco (ou abaixo do angulo critico de recuo), a linha
de contato se move. Essa variagao caracteriza o fenémeno da histerese
do angulo de contato, o qual é devido (WOLF, 2006):

— As rugosidades da superficie: responsaveis pelo efeito de
pinning (aprisionamento da linha de contato nas
rugosidades), que resulta no comportamento stick-slip do
deslocamento da linha de contato. Esse comportamento é
caracterizado por uma sucessdo de estados de equilibrio
meta-estavel, quando a linha de contato desliza (slip) de
uma posicdo de equilibrio a outra, onde permanece
brevemente em repouso (stick) até ser novamente
perturbada;

1 0 método Volume-of-fluid (VOF) sera apresentado no préximo capitulo.
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— Aos contaminantes quimicos presentes no sélido, que
alteram a molhabilidade em diferentes regides da superficie
(GARDESCU, 1930);

— A adsorgdo de moléculas do liquido na superficie: esse
fenbmeno cria uma nova resisténcia ao movimento,
dissipando energia do escoamento, afetando o angulo de
contato;

— A presenca de solutos no liquido, cujo gradiente de
concentracdo pode provocar a variagdo da tensdo interfacial
(efeito Marangoni);

— Ao histérico da superficie por onde o liquido desliza: a
inclinacdo da superficie bem como os processos pelos quais
ela passou influenciam nos valores criticos dos angulos
(YADAV et al., 2008; BOUKELLAL et al., 2009).

Conforme De Gennes (1985), a diferenca 6, -6, pode ser

superior a 10° caso a superficie ndo seja devidamente limpa®’. Esses
angulos podem ser medidos experimentalmente por meio do
deslizamento de uma gota em uma superficie inclinada ou pela
injecdo/succdo de fluido em uma gota em uma superficie horizontal
(EBATCO, 2012).

Apdbs serem superados os efeitos adesivos da interface com o
solido, o liquido escoa e agora os angulos assumidos pela interface ndo
correspondem mais ao angulo estatico, mas sim aos angulos de contato
dindmicos. Durante essa dindmica, h4 duas situacbes possiveis: a de
avanco da interface, que passa a molhar a superficie a jusante e é
caracterizada por um angulo de avanco (4, , ); e a de recuo da interface,

que se desloca em direcdo a superficie ja molhada e é caracterizada por
um angulo de recuo (6, ,).

Dependendo do método numérico utilizado na solucdo do
escoamento, o angulo de contato pode ser um resultado obtido
naturalmente ao longo da simulagdo (WOLF, 2006). Quando isso ndo
ocorre, deve-se aplicar algum modelo que seja capaz de estimar esse
angulo a partir de dados do escoamento. Como nesta tese foi utilizado o
método dos volumes finitos associado ao método VOF, a adogdo de tais
modelos é imprescindivel.

" Gardescu (1930) menciona uma diferenca de até 50°.
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Hoffman (1975) estudou o avango da interface em um
escoamento forgado de silicone ao longo de um capilar para diferentes
valores do nimero Capilar. O aparato experimental empregado permitiu
que a forga gravitacional fosse desprezada e que as forgas inerciais
permanecessem a um nivel desprezivel, resultando em uma velocidade
constante de avango da interface. Para Ca tendendo a zero, Hoffman
constatou que o angulo de contato dindmico de avanco esta relacionado
ao nimero Capilar por meio da seguinte expressao:

Ca=C-0,, (2.35)

onde C é uma constante e m=3+0,5.

Para valores do nimero Capilar entre 10° e 10% Hoffman
mostrou que ha uma relacdo entre o angulo de contato dindmico e o
termo Ca+F(6,), onde F(6,) € um fator de translagdo. Entretanto, em

seu trabalho ndo é apresentada uma expressdo para o calculo desse fator.
Com a finalidade de estabelecer uma correlagéo entre 6,, e Ca,

Jiang, Oh e Slattery (1979) ajustaram uma curva aos dados obtidos pelos
experimentos de Hoffman, obtendo a seguinte equacao:

cosd, —cosd, ,
————% =tgh(4,96 Ca""" ). 2.36
cosd, +1 & ( ) (2.30)

Eles ainda compararam os resultados obtidos com essa equagéo
aos reportados por outros pesquisadores em experimentos com
diferentes geometrias e constataram que essa equagdo é vélida para
qualquer geometria desde que os efeitos gravitacionais, inerciais e de
adsorcdo sejam despreziveis. Concluiram também que o angulo de
contato dindmico depende apenas de propriedades dos fluidos e da
superficie envolvidos, além de depender da velocidade de deslocamento
da linha de contato.

Segundo Seebergh e Berg (1992), a correlacdo obtida por Jiang e
colaboradores nédo foi capaz de reproduzir os resultados experimentais
obtidos por eles. Entdo esses pesquisadores propuseram uma nhova
correlagdo valida, ajustada aos seus resultados e aos resultados obtidos
por Hoffman:

cosd, —cosd, , 054
e e )24 Ca®. (2.37)
cosd, +1
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Em seu trabalho, Seebergh e Berg (1992) também conseguiram
reproduzir o efeito stick-slip, introduzindo uma rugosidade artificial a
superficie sélida e deslocando-a a baixas velocidades. Esse efeito se
manifestou sob a forma de uma nuvem dispersa de pontos no gréfico

In[ (cos6, —cos6,, )/(cos@, +1) | versus In(Ca). Com este resultado, eles
afirmaram que o comportamento de ¢, , em fungdo do nimero Capilar é
imprevisivel.

Vale ressaltar que tanto a correlacdo de Seebergh e Berg, quanto
a de Jiang sdo validas apenas para 0 avanco da interface e ndo para a sua
retracdo.

Van Mourik, Veldman e Dreyer (2005) e Van Mourik (2002)
aplicaram os modelos de Jiang e de Seebergh no estudo da evolugédo do
angulo de contato no escoamento em um capilar submetido a uma
experiéncia de microgravidade, onde as forcas capilares predominam.
Aos resultados obtidos com esses modelos, foram comparados 0s
obtidos com um terceiro modelo experimental (elaborado por Bracke
[1989 apud VAN MOURIK; VELDMAN; DREYER, 2005]). Também
comparou-se 0s resultados aos obtidos com um modelo tedrico
elaborado por Blake ([1993 apud VAN MOURIK; VELDMAN;
DREYER, 2005]). Este ultimo modelo, denominado de modelo de
Blake, é baseado na cinética molecular e relaciona a velocidade da linha
de contato com o cosseno do angulo de contato dindmico por meio da
seguinte expressao:

U:A~senh[B(c059E —cosf, , )] (2.38)

onde as constantes A e B sdo compostas por parametros moleculares do
sistema de fluidos e sélido, que devem ser determinados para cada
sistema; e U corresponde & velocidade da interface. Com essa
comparacgdo, 0s pesquisadores constataram que o modelo de Blake é
mais preciso do que os demais modelos. Porém, recomendam que um
modelo que descreva a histerese do angulo de contato deva ser
considerado concomitantemente & expressdo obtida por Blake para
valores altos de 6, . Por fim, eles ainda verificaram que as constantes A

e B devem ser estimadas corretamente para um melhor desempenho do
modelo.

Em geral, os modelos publicados na literatura descrevem o
angulo de contato dindmico (tanto o de avang¢o, quanto o de recuo) como
uma fungdo do numero Capilar, apresentando valores desse nimero
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adimensional para os quais 0 comportamento de 6, se altera e também
faixas de valores do nimero Capilar para as quais 0 modelo proposto é
valido. Para valores de ca inferiores a 107, por exemplo, Schéffer e
Wong (2000) afirmam que a relacdo mais empregada para o angulo de
contato de avanco em problemas onde a superficie € molhavel ao fluido
é expressa por

cos@,, —cosf,, =A-Ca’’, (2.39)

a,cr

onde A é uma constante associada aos fluidos e a superficie e 8 é 0

expoente de fixagdo (pinning exponent), que depende das condic¢des da
superficie (presenca de rugosidades e contaminantes).

Um dos principais trabalhos para a determinacdo de um modelo
para 0 angulo de contato dindmico foi o realizado por Tanner (1979),
que deu origem a lei homoénima. Tanner estudou o escoamento de gotas
de silicone em uma superficie horizontal. Aplicando a teoria da
lubrificacdo, prop6s um modelo que descreve o comportamento do
angulo de contato ao longo do tempo em problemas onde as forcas
viscosas competem com as forgas interfaciais. Admitindo que os efeitos
inerciais eram despreziveis, ele concluiu que a velocidade da linha de
contato é proporcional ao cubo do angulo de contato. A Lei de Tanner é
reconhecida até hoje como o modelo que rege o comportamento da gota
nos estagios finais do espalhamento (WINKELS et al., 2012).

Yokoi et al. (2009) empregam um modelo baseado na lei de
Tanner, segundo o qual o angulo dindmico de recuo também é uma
fungdo do ndmero Capilar, porém, o modelo apresenta alguns
pardmetros que sdo determinados apenas a partir de experimentos de
impacto de uma gota contra uma superficie plana. Segundo eles, para o
experimento mencionado, o comportamento do angulo de contato
dindmico é adequadamente descrito por:

c 13 T
min[é’w+(k—a] 10,5 1,58 U=0

a

6(Ca) = : (2.40)

1/3 T
C
max{ﬁm+(k—a] 0. 1,se U<O

r

onde os subscritos a e r indicam “avango” e “recuo” e correspondem
respectivamente a situacdo de espalhamento e de retracdo da gota; U é a
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velocidade da interface; k é uma constante determinada
experimentalmente tanto para a situacéo de avanco da gota, quanto para
a situagdo de recuo; @, e 6., correspondem ao maximo angulo de

contato dindmico de avango e ao minimo &ngulo de contato dindmico de
recuo, respectivamente. Todos esses quatro parametros (k,, k., 6., €

6., ) sdo obtidos experimentalmente, fato que expde uma das limitagdes

do modelo: se ndo for possivel realizar um experimento, ndo é possivel
simuld-lo numericamente devido a auséncia de parametros. Outra
limitacdo, bastante clara quando se analisa a equagdo (2.40), é que o
limite de aplicacdo deste modelo ndo é dado por um valor do nimero
Capilar, mas sim por valores maximos e minimos do angulo de contato
obtido experimentalmente.

Outro modelo que faz uso de constantes que devem ser
determinadas experimentalmente é o apresentado por Afkhami, Zaleski
e Bussmann (2009) em seu trabalho sobre a dependéncia da solugéo do
escoamento do tamanho da malha. Essa dependéncia ja havia sido
discutida por Weinstein e Pismen (2008).

Segundo o0 modelo de Afkhami, o angulo de contato (&, ), que é

empregado na solucdo das equagdes de Navier-Stokes, depende da
resolucdo da malha computacional e da velocidade da interface. Este

angulo esta relacionado a outro angulo, dito aparente (6,,, ), que, por sua

vez, € uma funcdo do nimero Capilar e do angulo de contato estatico.
Trata-se de um modelo bastante complicado de se aplicar e necessita de
calibragGes para o caso analisado, de forma a se obter o valor de um dos
angulos de contato ( 4,,, ou 6, ). Além disso, os pesquisadores

app

demonstraram a validade do modelo apenas para escoamentos bifasicos
em que os fluidos apresentavam o0s mesmos valores para a massa
especifica e para a viscosidade.

Por sua vez, Kim et al. (2002) estudaram experimentalmente o
comportamento de uma gota deslizando sobre uma superficie inclinada e
propuseram um modelo para descrever essa dindmica. Em seu modelo,
que vale para valores do niimero Capilar muito menores do que 107,
supbe-se que a dissipacdo da energia potencial da gota é devida a
adsorcdo das moléculas do liquido na superficie e ao atrito viscoso.
Entdo, a expressdao obtida ap6s o balanco de energia relaciona a
velocidade de deslocamento da gota ao angulo critico, a partir do qual
ela comeca a se deslocar, e ao angulo de contato dinamico.

A elaboragdo de um modelo universal que descreva
satisfatoriamente os angulos de contato dinamicos, contemplando a sua
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variacdo ao longo do tempo, esharra na falta de total compreensdo do
mecanismo pelo qual a linha de contato se move sobre uma superficie
sdlida (SCHAFFER; WONG, 2000). Outra dificuldade em se
estabelecer um modelo universal é a falta de concordancia entre os
resultados experimentais reportados por diversos autores. Seebergh e
Berg (1992) apresentam uma breve revisao de varios experimentos que
resultaram em correlagdes entre o angulo de contato dindmico e o
nimero Capilar muito discrepantes entre si. Neste sentido, a principal
dificuldade reside em se estabelecer um experimento que ndo esteja
sujeito aos efeitos da rugosidade da superficie e da presenca de
contaminantes e de solutos nos fluidos, além dos efeitos de outros
parametros que possam afetar os resultados experimentais.

Um conjunto de teorias sobre os mecanismos que levam ao
movimento das linhas de contato é apresentado por De Gennes (1985) e
Schaffer e Wong (2000). Entretanto, ainda ndo h4 uma teoria robusta, de
carater universal e que agregue os efeitos de todos os fatores
mencionados anteriormente.

2.3.1. Modelagem da curvatura da interface na linha de contato

A modelagem do angulo de contato é necessaria, pois ele afeta

duas propriedades da interface na linha de contato:

— A curvatura da interface, que impacta no célculo da forca
devida a tensdo interfacial, conforme discutido
anteriormente;

— O vetor normal a interface, o qual também é considerado no
calculo dessa forca, mas que também é empregado na etapa
de reconstrucdo da interface no método VOF, como sera
apresentado no préximo capitulo.

Na literatura sobre a modelagem desses dois parametros a partir
do angulo de contato em simulagGes utilizando o método VOF, sdo
encontrados trabalhos que empregam desde modelos baseados na
equacdo de Young até implementacdes com Fungdes Altura.

Em um dos métodos empregados por Renardy, Renardy e Li
(2001) para considerar o efeito do angulo de contato nas simulagdes, a
fracdo volumétrica é extrapolada para os volumes fantasmas, localizados
atras da superficie solida. Entao forca-se que o vetor normal a interface
— obtido a partir de uma aproximagéo por diferencas finitas — honre a
inclinacdo imposta pelo angulo de contato.
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Ja no trabalho de Yokoi et al. (2009), a interface é extrapolada
por meio de uma equacdo de transporte para a funcdo level-set (uma
espécie de curva de nivel baseada na magnitude da fragdo volumétrica).
Nesta equacdo, é considerada uma “velocidade de extensdo”, cujo valor
depende do angulo de contato e do vetor normal a parede.

Como demonstrado em alguns trabalhos publicados na Gltima
década (VAN MOURIK, 2002; AFKHAMI; BUSSMANN, 2007;
VELDMAN et al., 2007; AFKHAMI; BUSSMANN, 2008; AFKHAMI;
ZALESLKI; BUSSMANN, 2009), o método de Fungdes Altura (Height
Functions — HF) pode ser estendido para estimar a curvatura e o vetor
normal a interface nos volumes proximos a fronteira solida. Tendo em
vista os resultados da avaliacdo dos diferentes modelos de curvatura na
secdo sobre o tratamento numérico deste parametro, optou-se por aplicar
0 método HF também a modelagem dos efeitos do angulo de contato.

Neste método, o angulo de contato € considerado na extrapolacéo
da fungdo altura para uma linha/coluna fantasma (Hfantasma), Vizinha
imediata da superficie sdlida. Como é feito para o calculo da curvatura
no restante do dominio, a dire¢do do esténcil utilizado no céalculo da
funcdo altura é definida pela direcdo de maior variacdo da fracdo
volumétrica. Ou seja, caso o angulo de contato esteja entre 45° e 135°,
serd definido um esténcil paralelo a parede. Na situacdo ilustrada na
Figura 10 (a), esse esténcil possui 7 x 3 volumes, sendo a sua primeira
linha composta por volumes fantasmas. Por outro lado, se o angulo for
menor do que 45° ou maior do que 135°, sera selecionado um esténcil
perpendicular & parede (para a situacdo ilustrada na Figura 10 (b), o
esténcil possui 3 x 5 volumes). Neste caso, para o calculo da funcéo
altura do volume que contém a linha de contato serd necessario
extrapolar a interface para o volume fantasma imediatamente vizinho a
ele, conforme mostrado nas Figura 10 (b) e Figura 11. Aos demais
volumes fantasmas sera atribuida fracdo volumétrica igual a 1 ou O,
dependendo da posicéo da interface.

Na Figura 10, H é a funcdo altura para o volume contendo a
linha de contato (denominado volume,) € Hsantasma € @ funcéo altura para
0 volume fantasma. No primeiro caso ilustrado nessa figura, a
extrapolacdo de H considerando o angulo de contato resulta em

Ay
Hntasma =Ha +— - 2.41
fant, g (2.41)
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Esténcil 7x3 H1
Hei

Ao

) \'lfaniz

(a) 45°<6<135°: esténcil paralelo a parede.

Y

sma

Esténcil 3x5

Htantasma —»]

(b) 8<45°0u @>135°: esténcil perpendicular a parede.

Figura 10. Esténceis para o calculo da funcéo altura no volume fantasma
(Htantasma)- A regido verde indica o fluido 1.
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Ja para a segunda situacao,

Heonoom = Hy —AX g6 (2.42)

fantasma

E importante destacar um aspecto no célculo dessa funcio altura,
que poderd impactar negativamente na sua estimativa. Quando um
esténcil perpendicular a parede é tomado, duas aproximacgdes sdo
realizadas: a primeira consiste na extrapolacdo da interface do volume
contendo a linha de contato para o volume fantasma (Figura 11) e a
segunda é a propria extrapolacdo de H,, para a determinacdo de Hentasma-
Ou seja, 0 erro resultante desta estimativa ¢ maior do que o erro quando
um esténcil paralelo a parede é empregado, uma vez que nesse caso
apenas Hg € extrapolada. Como sera apresentado no quinto capitulo,
essas duas aproximacdes para o esténcil perpendicular serdo
responsaveis pela geracdo de correntes esplrias de maior intensidade
para uma faixa de valores do angulo de contato. Estes resultados
motivaram a proposi¢do de uma modificacdo no método, apresentada
neste trabalho no quinto capitulo.

Apos a obtengdo de Henesma, as derivadas de primeira e segunda
ordens da func¢do altura sdo calculadas aproximando-as por diferencas
finitas. Para a Figura 10 (b), essas derivadas sdo expressas por:

_H,-H

H fantasma 1 2.43
* 2Ax (243)

Hl - 2Hcl + Hfantasma
=, w2 2.44
(AxY’ (2.44)

Essas derivadas participam, por sua vez, tanto do calculo do vetor
normal a interface quanto da curvatura da interface no volume contendo
a linha de contato. Esses parametros, para a situacao ilustrada na Figura
10 (b), séo dados respectivamente por:

n=(H,-1) (2.45)
[
P
(141 e | @49

O algoritmo desse procedimento é mostrado no Apéndice A.
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Como pode ser verificado da descricdo apresentada do método,
trata-se de uma abordagem bastante simples globalmente para estimar os
parametros da interface nos volumes que contém a linha de contato.
Entretanto, tal visdo é superficial e quando uma analise mais
aprofundada do algoritmo é realizada, constata-se que suas dificuldades
residem em detalhes do algoritmo, tais como:

Discriminacdo entre os volumes que contém a linha de
contato (volumes) daqueles que contém apenas a interface,
mas que também sao vizinhos a parede (Figura 11);

Entre esses volumes que contém a interface mas que nédo
contém a linha de contato, deve-se diferenciar aqueles que
sdo imediatamente vizinhos aos volumesg; (VolumeS;gjacente) €
que sdo, portanto, afetados diretamente pelo angulo de
contato, daqueles que também contém a interface mas que
sdo apenas vizinhos a parede e ndo vizinhos imediatos do
volumeg; (VolumeSparede);

Extrapolacdo da interface do volume, para o volume
fantasma, necessaria quando o esténcil é perpendicular a
parede.

1 2 &
'\e
1 - :
S N
fragao 1- Volumec
extrapolada 2- Volumeadjacente

3- Volumeparede

Figura 11. Classificagdo dos volumes vizinhos a parede. A cor verde indica o
campo de fragdo volumétrica do fluido 1 e as linhas tracejadas indicam volumes

fantasmas abaixo da superficie.
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Como mencionado anteriormente, deve-se estender a
metodologia do célculo da curvatura e do vetor normal & interface aos
volumes que contém a interface, sdo vizinhos a parede e vizinhos
imediatos de volume,. Tais volumes sdo denominados volumegjacente-

O procedimento de célculo das fungdes altura para o
VOlUME,gjacente € Muito semelhante aquele para o volume, sendo que a
Unica diferenca entre eles ocorre quando o esténcil é perpendicular a
parede: neste caso, a func¢do altura do volume fantasma ndo é necessaria.
O algoritmo desse procedimento é explicado mais detalhadamente no
Apéndice A.

Assim como para o volumey, o calculo de Hg para o
VOlUME,gjacenie  tambeém exibe maiores erros quando um esténcil
perpendicular a parede é empregado, devido a extrapolacdo da interface
mencionada anteriormente. A proposi¢do de uma modificacéo, que serd
apresentada adiante, do método também visa a atenuar tal problema nos
calculos para 0 volumesgjacente-

Por fim, ha ainda um terceiro tipo de volume que contém a
interface e que e vizinho a parede: 0 volumepaeq. Este volume é
caracterizado por ndo possuir a linha de contato, nem ser vizinho
imediato ao volume, (Figura 11). O algoritmo para o calculo dos
parametros da interface para esse volume também é apresentado no
Apéndice A.

Ao contrario dos dois volumes anteriores, quando um esténcil
perpendicular & parede ¢ utilizado, 0s erros sdo menores porque ndo ha
as duas extrapolagdes mencionadas anteriormente. Apenas quando um
esténcil paralelo a parede é tomado é que se faz necessario extrapolar a
interface.

24. EFEITOJAMIN

Conforme ja mencionado, a curvatura da interface impacta
diretamente no calculo da forca devida a tensdo interfacial. Na situacéo
abordada na se¢do anterior, onde ha contato entre os fluidos e uma
superficie, essa forca passa a exercer efeitos adesivos, que se opdem as
forcas inerciais em um escoamento.

Visando & aplicacdo dos modelos estudados nesta tese, simulou-
se um problema de grande importancia na engenharia de reservatorios
de petrdleo: o efeito Jamin.

Tome-se a situagdo de um canal interligado a um segundo canal,
ambos sujeitos a uma diferenga de pressao que provoca 0 escoamento de
um fluido molhante. No segundo canal, ha uma gota de um fluido néo-
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molhante presa as paredes, cujas interfaces se deformam devido a
diferenca de pressdo aplicada. [Essa situacdo € ilustrada
esquematicamente na Figura 12.

Fluido 2 — ‘
——

Pw Pe

Figura 12. Dois canais interligados: a diferenca de presséo que causa o
escoamento do fluido 2 provoca a deformacéo das interfaces da gota do fluido
1, que se encontra presa as paredes do canal.

Devido a diferenga de pressdo, a gota se deforma, tendendo a
assumir uma forma mais fluidodindmica. A deformacdo das interfaces
gera uma diferenca de pressdo capilar no sentido contrario a AP
aplicada, contrapondo-se ao escoamento. Essa resisténcia ao escoamento
da gota oriunda de efeitos capilares é conhecida como Efeito Jamin.
Atribui-se a esse efeito a presenca de 6leo residual em reservatorios de
petroleo molhdveis & 4gua, apdés a injecdo deste fluido (ROSA,;
CARVALHO; XAVIER, 2006; DANDEKAR; PATIL; KHATANIAR,
2008; LIJUAN; XIANG’NA; FENQIAO, 2008; LI, 2011).

A histerese do angulo de contato (6, -6, ), mencionada na

secdo 2.3, é uma das responsaveis pelo Efeito Jamin'®: devido a
particularidades da superficie (heterogeneidades, presenca de
contaminantes quimicos, rugosidade), a linha de contato pode entrar em
equilibrio metaestavel para diferentes valores do angulo de contato,
variando entre 6, e 6, . E justamente a possibilidade de a interface

r,cr
assumir diferentes valores para o angulo de contato estatico faz com que
seja criada uma diferenca de pressdo capilar.

8 A ocorréncia do efeito Jamin também é atribuida a variagdo do raio de um
canal (GARDESCU, 1930).
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Assumindo-se que as curvaturas de ambas as interfaces da gota
sejam constantes e que ndo ha variacdo do coeficiente de tensdo
interfacial, a diferenca de pressdo capilar entre as interfaces é expressa
por

AP =0 (K, -k, ), (2.47)

onde os subscritos a e r indicam, respectivamente, avanco (porcao
dianteira da gota) e recuo (porcdo traseira da gota).

A hipdtese de curvaturas constantes permite que essa variavel
seja expressa por

—cosé
K=— (2.48)

c

onde @ é o angulo de contato e r. representa o raio do canal.

Nessa equacdo, o sinal negativo é devido ao fato de & assumir
valores maiores do que 90°. Assim, a equacdo (2.47) adquire a seguinte
forma:

AP. = g(—cos 6, +cosb,). (2.49)

c

A equacdo (2.49) foi obtida em 1930 por Gardescu.
Os angulos de contato da equagdo (2.49) sdo ilustrados na Figura

13.
I
Fluldo 2 Fluido 1
I
Or 0a_
—~ a

\ L/2 \
L L
Figura 13. Deformacéo da gota, que adquire diferentes angulos de contato,

conduzindo a geragdo de uma diferenca de pressado capilar. Nesta situagéo,
Pw>Pe.
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Para melhor ilustrar a variacdo de pressdo ao longo do canal onde
a gota estad presa, tome-se um caso hipotético em que o coeficiente de
tensdo interfacial vale 0,0474 N/m e o canal possui um raio igual a 50
um. Supondo que a gota se encontra deformada e no limite de entrar em
movimento, entdo suas interfaces apresentam valores de angulos iguais
aos valores criticos. Admitindo que esses angulos valham 110° (recuo) e
120° (avango), tem-se que a diferenga de pressdo capilar, calculada a
partir da equacdo (2.49), é de aproximadamente 150 Pa. A Figura 14
ilustra algumas das pressGes envolvidas nesse problema.

Nessa situacdo de equilibrio, a pressdo na interface de recuo (P,) é
igual & soma da pressdo & montante da gota com a contribuicdo devida a
tensdo interfacial:

P :Pl—zcosﬁ =P, +324. (2.50)

rc cr

O sinal negativo a frente da contribuicdo da tensdo interfacial é
adotado devido ao angulo ser maior do que 90°. Ja a pressdo na interface
gue avanca (P,) é igual & soma da pressdo & jusante da gota com a
contribuicéo da tenséo interfacial:

P, =P~ cos0,, =P, +474. (2.51)
r

c

Como no equilibrio P, é igual a P,, tem-se que:

Pl—gcosﬁ :Pz—gcose . (2.52)

r.cr a,cr
c c

E, portanto, P, —P, =AP. . =150 Pa. Logo, a situacdo limite para
gue a gota se mantenha presa as paredes do canal corresponde a:

P —P,=AP_ = ;:(cos 0., —cosd,, ) , (2.53)
onde o subscrito cr indica que essa diferenca de pressdo capilar
corresponde a situacdo critica em que os angulos criticos foram
atingidos. Repare que esta equacgdo ndo contempla os efeitos viscosos e
de aceleragdo no interior da gota que atuaram durante a deformacdo da
gota até seu estado critico.

Considerando a equac¢do (2.53), caso uma diferenca de presséo
maior do que AP, (neste caso, 150 Pa) seja aplicada aos extremos do
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canal, o equilibrio ndo serd mantido e a gota sera carregada pelo fluido
2. Por outro lado, se uma diferenca de pressdo menor do que AP, for

aplicada, a gota permanecerd presa e seus angulos criticos nao seréo
atingidos.

Fluido 2 Fluido 1

Montante , . Jusante

Figura 14. Pressdo em alguns pontos ao longo do canal para uma situagdo
hipotética. Os angulos de contato de recuo e de avango valem 110° e 120°,
respectivamente, e equivalem aos valores criticos dessa variavel.

Como pode ser observado da equacédo (2.49), quanto menor o raio
do capilar ou quanto maior a tenséo interfacial entre os fluidos, maior a
resisténcia ao escoamento. E, portanto, uma maior diferenca de presséo
deverd ser aplicada para que a gota seja deslocada. No caso da produgdo
de petrdleo pela injecdo de agua, esse fendmeno é um dos limitantes da
recuperacgdo de 6leo, sendo necessarias maiores pressdes de injecéo para
aumentar a producdo. Porém, a maxima pressao de injegdo é limitada
tanto por questbes operacionais (tamanho da planta de injecdo, limitacdo
do numero de bombas), quanto por aspectos geomecénicos (para
garantir a integridade fisica do reservatorio, a pressdo de injecdo ndo
pode ultrapassar a pressdo de fratura da formagéo).

Enquanto que na recuperacdo secundaria o efeito Jamin prejudica
a producdo de petroleo, em processos de recuperacdo terciéria
envolvendo a injecdo de surfactantes a sua ocorréncia pode ser benéfica.
Isto porque a mistura entre o surfactante injetado e o 6leo presente no
reservatorio pode formar emulsées, gerando gotas de 6leo emulsionado
suficientemente grandes para bloquear poros do reservatorio. Esse
tamponamento provoca o escoamento do fluido injetado por canais ndo-



47

preferenciais, aumentando a eficiéncia de varrido (TSAY; MENZIE,
1985; WANG et al., 2010).

Este mesmo bloqueio dos poros e a ocorréncia do efeito Jamin €
objetivo de alguns fluidos de perfuracdo que contém micro-bolhas. Ao
se tamponar poros da rocha na vizinhanca do po¢o durante a sua
perfuracdo, evita-se que parte do fluido de perfuragédo escoe para dentro
do reservatorio, reduzindo o dano a formagdo. Este € mais um exemplo
das consequéncias favoraveis do efeito Jamin (BJORNDALEN et al.,
2009).

O efeito Jamin foi reproduzido em um dispositivo de geracdo de
gotas projetado por Boukellal e colaboradores (2009). Nesse dispositivo,
0s pesquisadores empregaram um by-pass que, dependendo da pressao
de injecdo, atuava como uma valvula capilar baseada no efeito Jamin
(Figura 15). Visando a estudar a influéncia da molhabilidade do
dispositivo (fabricado em um polimero chamado Dimetil polissiloxano —
PDMS), eles reproduziram o efeito Jamin em uma gota de agua presa
num canal onde havia injecdo de o6leo. Empregando a equagdo
equivalente & (2.53) para a situaco tridimensional*®, concluiram que era
necessaria uma diferenca de pressdo de aproximadamente 322 + 85 Pa
para deslocar a gota. Esse valor foi calculado utilizando os valores
medidos dos angulos de avanco e de recuo.

4 _T\ d | .
- — -—d@ > .-
\ —
Figura 15. Componente do dispositivo gerador de gotas atuando como valvula

capilar por meio do efeito Jamin (BOUKELLAL et al., 2009). O fluido escuro é
agua.

Numa série de experimentos em que a diferenca de pressdo do
canal era variada, os pesquisadores verificaram que, para valores de AP
superiores a 350 Pa, a gota era deslocada pelo 6leo. Ou seja, obtiveram
um resultado bastante satisfatorio quando comparado ao valor da

¥ Neste caso, basta multiplicar a equacéo por dois.
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diferenca de pressdo previsto pela teoria. Um resumo dos resultados
experimentais é apresentado no gréafico da velocidade atingida pela gota
em fungdo do AP aplicado (Figura 16). Nessa figura também é mostrada
uma foto da gota em repouso, que esta sendo submetida a uma diferenca
de pressdo, mas que ndo se desloca, pois os efeitos adesivos ainda ndo
foram superados.

@
2000 g erm + surtacian R2A LB
® FC3283 °
. 1000 LI
3
_E ] L]
3 0 oo oot @
= ®
3
2 -1000 ¢ .
>
-2000 L& . .
-3000 -1000 0 1000 3000
AP (Pa)

(b)

Figura 16. (a) Foto da gota em repouso e (b) variagdo da velocidade da gota
com a AP aplicada: pontos vermelhos indicam a injecéo de 6leo FC3283 e os
pontos azuis indicam a injegdo de uma mistura desse 6leo com surfactante
(BOUKELLAL et al., 2009).
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Como pode ser observado dos pontos vermelhos da Figura 16 (b),
a gota atinge velocidades mais expressivas para diferencas de pressao
superiores a 1000 Pa. Outro aspecto que pode ser verificado nesta figura
é que, quando uma mistura de 6leo e surfactante é injetada no canal
(pontos azuis), a gota de agua é carregada pelo fluido injetado,
independentemente da diferenca de pressdo aplicada ao canal. Esse
comportamento ocorre gragas a formacdo de um filme de 6leo entre a
gota e a parede, fazendo com que a gota deslize por sobre esse filme.
Nesta situacdo, o efeito Jamin ndo ocorre.

Neste capitulo foram apresentadas as teorias de escoamentos
multifasicos, da modelagem de pardmetros da interface para situagdes
envolvendo ou ndo o contato da interface com um sélido, e do efeito
Jamin. Dois modelos utilizados na descricdo de escoamentos bifasicos
foram apresentados, bem como alguns modelos para a estimativa da
curvatura e do vetor normal & interface.

Tendo em vista que neste trabalho sera abordada uma série de
escoamentos bidimensionais bifasicos em que a interface entre os
fluidos é bem definida e 0s mesmos se encontram totalmente separados,
adotar-se-4 0 modelo de mistura para descrever cada fase. O tratamento
numérico empregado para mapear a interface nestes escoamentos seré
apresentado no préximo capitulo.

Em relacdo aos pardmetros da interface, os trés modelos para
determinacdo da curvatura apresentados neste capitulo serdo avaliados
em diferentes problemas e modificacbes para o aperfeigoamento do
desempenho de um desses modelos serdo apresentadas no decorrer do
trabalho.

Ao final do trabalho, serd simulado o efeito Jamin aplicando-se
um dos métodos de estimativa da curvatura da interface bem como o
método HF para avaliacdo dessa variavel junto as linhas de contato.
Conforme discutido no capitulo anterior, os softwares comerciais ndo
sdo capazes de reproduzir o efeito Jamin, pois ndo descrevem a histerese
do angulo de contato e ndo preveem a evolucdo temporal desse
parametro. J& o cddigo desenvolvido ao longo dessa tese consegue
reproduzir esse fendmeno com todas as suas nuances, permitindo que
determinados aspectos da dindmica do escoamento fossem identificados.
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3. MODELO COMPUTACIONAL

Conforme mencionado no primeiro capitulo, a tese desenvolvida
aborda numericamente escoamentos bidimensionais bifasicos com uma
interface bem definida, que separa completamente os fluidos, e em que
os efeitos interfaciais sdo expressivos. Neste capitulo serdo apresentados
as equacdes que descrevem o escoamento, sua solucdo pelo método dos
volumes finitos e 0 método Volume-of-fluid (VOF), que é utilizado para
mapear a posicdo da interface. Ao final do capitulo, o co6digo
implementado em linguagem Fortran 77 é validado com a simulacéo de
escoamentos em que a tensdo interfacial ainda ndo exerce papel
significativo. Problemas com efeitos interfaciais pronunciados serdo
abordados nos proximos dois capitulos.

Nesta abordagem é empregado o modelo de mistura para
descrever o escoamento bifasico, sendo necesséarias as solucBes das
equacOes de conservagdo da massa da mistura, conservacdo da massa
para uma das fases, conservacdo volumétrica e da conservacdo da
guantidade de movimento linear. No modelo de mistura, a presenca de
mais de um fluido é considerada por meio das propriedades fisicas.

Na solucdo numérica do escoamento, foram adotadas as seguintes
hipoteses simplificativas:

— Fluidos imisciveis, incompressiveis, newtonianos e

isotérmicos;

—  Propriedades fisicas de ambos os fluidos constantes;

— Escoamento laminar;

— Coeficiente de tensdo interfacial constante.

Considerando essas hipéteses, tem-se que o problema é modelado
pelas seguintes equagoes:
e Equacdo de conservagdo da massa para o fluido 1:
o
a—;+V~(f1u):0, (3.1)

e Equacdo de conservacdo volumétrica:

L=1-1, 3.2)

51
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e Equacdo de conservacgdo da massa da mistura:

V-(u)=0, (3.3)
e Equacdo de conservacdo da quantidade de movimento
linear:
a(pmu) T
: = . 3.4
o (pyuu)=-vP+V &%[Vu+(Vu)J}+ﬁ%b+Ew (3.4)

No Apéndice B é mostrado como a equagdo (3.3) foi obtida a
partir da hipotese de fluidos incompressiveis.

Na equacdo (3.4), o peniltimo termo do lado direito da igualdade
representa a contribuicdo de forcas de corpo (forga gravitacional, por
exemplo), enquanto que o Ultimo termo desse mesmo lado da equagéo
representa a forca devido a tensdo interfacial. O tratamento numérico
desta forcga foi explicado no capitulo anterior.

Nessas equagdes, as propriedades da mistura sdo dadas por

Pn=hpthp, (3.5

M =Fi i+ 14 (3.6)

Assim, tem-se que o escoamento é descrito por cinco equacdes
com cinco incognitas, quais sejam: as fragbes volumétricas de cada fase
(f, e £,), as componentes da velocidade (u e v) e a presséo (P). Todas

as incognitas séo funcéo do espaco e do tempo.
Essas equacBes em conjunto com as condi¢Bes inicial e de
contorno possibilitam a solugdo do escoamento.

3.1. METODO DOS VOLUMES FINITOS

Para resolver numericamente o escoamento, cujas equacOes
descritivas foram apresentadas, empregou-se 0 método dos volumes
finitos. Neste método, o dominio é discretizado em volumes de controle,
formando uma malha computacional. As equagdes que regem o
problema sdo discretizadas no espago e no tempo, sendo resolvidas em
cada um dos volumes de controle. Esta discretizacdo é realizada por
meio da integracdo das equagOes na forma conservativa ao longo do
volume de controle e do tempo (PATANKAR, 1980).

Nas simulacdes realizadas neste trabalho, foram empregadas
malhas cartesianas, cujos volumes possuiam lados com dimensdes
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iguais a Ax e Ay, conforme ilustrado na Figura 17. Nesta figura, as
linhas continuas delimitam os volumes de controle aos quais é aplicada
a equacdo de conservagao da massa da mistura e do fluido 1. Ou seja, as
varidveis pressdo e fragdes volumétricas, bem como as propriedades
fisicas, sdo avaliadas no centro de seus volumes de controle. Ja na
solucdo das equagfes de conservacdo da quantidade de movimento,
foram utilizados arranjos desencontrados das varidveis: a componente
da velocidade na direcdo horizontal (u) é avaliada no centro da face
lateral direita do volume da malha para a pressdo, enquanto que a
componente vertical (v) é avaliada no centro da face superior desse
mesmo volume.

AX
N
Ay [ B
T Ay,
w P o E
® *w =) p. —lltg) o —
2 S Ay,
S
. _—
' AX, ! AX, '

Figura 17. Malha para as variaveis P, f,, f,, p e u.

O arranjo desencontrado das varidveis implica a utilizacdo de
malhas para as componentes da velocidade diferentes daquela
empregada para as demais varidveis: a malha para u corresponde a
malha para a pressdo transladada de Ax/2 na direcéo x, e a malha para v
corresponde a malha de P transladada de Ay/2 na direcéo y, conforme
mostrado na Figura 18.
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Figura 18. Malhas para (a) a componente horizontal da velocidade e (b) para a
componente vertical.

Nesta Figura 18, as linhas tracejadas representam a malha para a
pressdo e os circulos brancos indicam os centros dos volumes dessa
malha.

Empregando uma formulagdo totalmente implicita no tempo,
apos as integracdes, as equacfes de Navier-Stokes nas direcdes x e y
adquirem as seguintes formas respectivamente:
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M M ) . . . AP
—2u, ——2ul +m,u, —m, u, +mu —mu, =——AV+
At At Ax
ou ou ou du
+2| u— |Ay| =2| u— |AY| +| u— |Ax| —| u— |Ax| +,
(”ax] . (”ax] 45 (”ay) n (”ayj 5 (37)
+ ﬂ@ Ax| — y@ Ax| +p b AV+F, AV
ox) |, ox) |, g
M M . , _ . AP
v, =2V +m v, —m v, +m v, —myv, =——AV+
At At Ay
ov ov ou du
H U |AY| —| gAY | AY| | Ay,
(ﬂﬁxj y‘e [”ax] 4 (ﬂayj il (”ay] il (38)
+2 ﬂ@ Ax| —2 u@ AX| +pb,AV+F, AV
oy ) |, o) |, y

onde M, é a massa avaliada no centro do volume.

Nessas equacbes foi omitido o subscrito m da massa especifica e
da viscosidade da mistura. Os subscritos e, w, n e s indicam,
respectivamente, as fronteiras leste, oeste, norte e sul do volume de
controle. O sobrescrito 0 indica que a variavel é avaliada no instante de
tempo anterior; At e AV correspondem respectivamente ao passo de
tempo e ao volume do volume de controle.

As equagbes (3.7) e (3.8) correspondem a discretizacdo da
equacdo (3.4).

Ainda analisando-se essas equagdes, verifica-se que ha termos
ndo-lineares envolvendo o produto entre o fluxo de massa e as
componentes das velocidades. Numericamente, essas ndo-linearidades
sdo eliminadas calculando-se o fluxo de massa a partir do valor das
velocidades na iteracdo anterior. Também h& ndo-linearidades no
produto entre a viscosidade e os termos difusivos, bem como na forca
devida a tensdo interfacial. Essas duas variaveis dependem do campo de
fracdo volumétrica”. Como serd mostrado adiante, essas duas néo-
linearidades sdo resolvidas iterando a solucdo do campo de fragdo
volumétrica apos a solugdo das varidveis do escoamento (u, v e P) e

20 Conforme discutido no capitulo anterior, a forca devida & tensdo interfacial
depende da curvatura e do vetor normal a interface, que, por sua vez, dependem
do campo de fragdo volumétrica.
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atualizando as propriedades fisicas e a forga devida a tensao interfacial a
cada nova iteracdo. Este tratamento explicito dessa forga, como
mencionado no segundo capitulo, impde uma restricdo ao passo de
tempo para garantir a estabilidade da solucéo.

As velocidades e fluxos difusivos presentes nessas equacdes
devem ser avaliados nas fronteiras dos volumes, indicadas nas Figura
18(a) e Figura 18(b). Como os valores dessas varidveis ndo estdo
disponiveis nessas fronteiras, € necessario empregar funcbes de
interpolacdo para realizar aproximagdes com valores conhecidos das
variaveis nos centros dos volumes de suas respectivas malhas.

As velocidades e os fluxos difusivos nas fronteiras sdo
aproximados pelo esquema WUDS (Weighted Upstream Differencing
Scheme) (MALISKA, 2004). Logo, aplicando-se esse esquema de
interpolacéo, as equacles da conservacdo da quantidade de movimento
adquirem as seguintes formas:

Aju, =Alu, +Alu, +Alu, +Alug +B* —%AV , (3.9)
Av,=Av, +Av, +A'v, +Alv, +B" —i—:AV , (3.10)
onde
A, =—me(%—aej+ﬂeﬂe%+%%-
A, :mw(%+awj+ﬂwng+,uw% ,

(3.11)

B =A,up + p b AVHF, AV+ 1, (v, =V, )= a1, (Ve —V5),

0
o _ M
oAt
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(1 A A
AZ=—mn(5—%J+ﬂnﬂn—x+ﬂn—xy

Ay Ay
(1 A A (3.12)
A =ms[—+asj+ﬁsﬂs—x+us—x ;
2 Ay Ay

B =A; vy +p b, AV+F, AV+ 1, (uy —U, )= 44, (Uyy —Uy )

.M
oAt
A=A, +D A,

onde nb indica os volumes vizinhos; « e g sdo fatores do esquema
WUDS expressos em funcdo do nimero de Peclet (Pe):

Pe’
al=——, 3.13
| | 10 +2Pe’ (3.13)
1+ 0,005Pe>
=, 3.14
P 1+0,05Pe* (3.14)

Em geral, devido aos baixos valores do nimero de Peclet dos
escoamentos simulados, o esquema de diferencas centrais foi
recuperado.

Por sua vez, as viscosidades nas fronteiras sdo calculadas por
uma interpolacdo linear.

Como se optou por resolver os sistemas de equacGes resultantes
de forma segregada, na solucdo do escoamento, o campo de velocidade
é determinado a partir das equagdes de conservagdo da quantidade de
movimento e o campo de fracdo volumétrica é determinado a partir das
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equacgdes de conservagdo da massa para o fluido 1 e de conservagédo
volumétrica. Entretanto ndo hd uma equacdo escrita em termos da
pressdo, que possa ser utilizada na determinagdo direta dessa variavel.
Por outro lado, ha a equagdo de conservacdo da massa da mistura, a qual
representa uma restri¢cdo ao campo de velocidade.

Portanto, como ¢ afirmado por Maliska (2004), “o desafio, entdo,
é determinar um campo de pressdo que, quando inserido nas equacdes
do movimento, origine um campo de velocidade que satisfaca a equacao
da massa”, que, neste caso, ¢ a equacdo da massa da mistura. Este
“desafio” corresponde a resolver o problema do acoplamento pressao-
velocidade.

Uma decisdo natural para a solucdo deste problema é empregar a
equacdo da massa da mistura na determinacdo do campo de presséo.
Para tanto, é necessario reescrevé-la em termos dessa variavel.

Ha diversos métodos para tratar o problema do acoplamento
pressdo-velocidade. Dentre eles podem-se citar os métodos SIMPLE
(Semi Implicit Linked Equations), SIMPLEC (SIMPLE Consistente) e
PRIME (PRessure Implicit Momentum Explicit) (MALISKA, 2004).

Nesta tese optou-se por adotar o método PRIME na solugdo desse
acoplamento. Este método introduz uma equacdo para o célculo da
pressdo por meio da substituicdo das equacbes de correcdo da
velocidade na equacdo de conservagdo da massa da mistura. Essas
equacBes de correcdo sdo as préprias equagdes do movimento,
calculadas a partir de uma estimativa da velocidade em uma iteracdo
anterior, e, consequentemente, 0 campo de pressdo utilizado na correcéo
das velocidades é o prdprio campo procurado. A principal vantagem
deste método é que apenas um sistema de equacdes lineares deve ser
resolvido, ao contrario de outros métodos em que um sistema linear para
as velocidades também deve ser resolvido.

Para um arranjo desencontrado das varidveis e empregando-se
interpolacdo linear para o gradiente de pressao, as equacgdes de corre¢do
das velocidades no método PRIME s&o expressas por:

(3.15)

onde



- AV
AL Ax
J__Av
AL Ay

As velocidades G e v sdo dadas por

u u u u u
G = Aju, +A u, +A U, +Au, +B
P Au
P
0 Alv,+A'v, +Av, +Alv, +B’
P AY
P
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(3.16)

(3.17)

Substituindo essas equagBes na equacdo discretizada da

conservagdo da massa da mistura, que € expressa por
u, Ay —u, Ay +v Ax—v. Ax=0,
obtém-se a seguinte equacao para a pressao:
AP, =A’P. +AP, + AP, + AP, +B".

Os coeficientes desta equacgéo sao dados por:

AP — Ay2
e A:P '

AP — Ay*
w A:W '

A = AX?
A

A = AX
s A: '

B” =—0,Ay +0, Ay —V,Ax + V,AX,

(3.18)

(3.19)

(3.20)
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O algoritmo para a solucdo do escoamento pelo método PRIME é
ilustrado na Figura 19. Nesse fluxograma foi utilizada a mesma
terminologia empregada por Maliska (2004).

A convergéncia do processo iterativo é determinada pela
diferenca entre o valor atual da componente da velocidade e seu valor na
iteracdo anterior:

lu—u,,| < Critério, 21
v —v,,| < Critério, (3.21)



. Loop para a determinagao de u,ve P

Sim

Residuo de u ou
Residuo de v 2 critério
de convergéncia?

Figura 19. Algoritmo para a determinacédo de u, v e P.
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3.2. TRATAMENTO NUMERICO DA INTERFACE: METODO
VOF

Apo0s a convergéncia dos campos de velocidade e pressdo, deve-
se entdo resolver o campo de fracdo volumétrica a partir das equagdes
de conservacdo da massa de um dos fluidos e de conservacdo
volumétrica. Mas a simples solugcdo numérica da primeira equacdo,
adotando-se um esquema de interpolacdo para os fluxos advectivos de
£, nas fronteiras do volume de controle, resulta numa interface difusa®.

A resolucdo da interface obtida por tal método pode ser melhorada se
algum esquema de compressdo da interface for adotado, como afirmam
Kothe et al. (1996), contudo sua espessura seréa restringida a dois ou trés
volumes de controle, em vez de um Unico volume, que é o ideal quando
se deseja uma interface bem definida.

Visando a uma melhor resolucdo da interface, foram
desenvolvidos alguns métodos de mapeamento de sua posicao. Para uma
revisdo de alguns deles, referencia-se a tese de doutorado de Ubbink
(1997).

Na presente tese, optou-se por empregar 0 método VOF (Volume
of Fluid), pois este método restringe a interface a um dnico volume e
conserva a massa (KOTHE et al., 1996; EGGERS, 1997; CUMMINS;
FRANCOIS; KOTHE, 2005).

Além das caracteristicas mencionadas anteriormente, uma das
principais vantagens do método VOF, desenvolvido por Hirt e Nichols
(1981), é que, por ele identificar regibes em vez de superficies,
problemas envolvendo a coalescéncia e a ruptura de fluidos podem ser
tratados por ele?’. Além disso, ndo é necessério deformar a malha para
acompanhar a movimentacdo da interface como em outros métodos e a
aplicacdo das condicdes de contorno interfaciais ndo é comprometida,
pois basta identificar quais os volumes que contém a interface. Esses
volumes sdo caracterizados por possuirem valores da fragcdo volumétrica
do fluido 1 entre zero e um.

Embora alguns pesquisadores afirmem que o método VOF ¢é
constituido apenas pela solucdo da equacgdo de transporte da fracéo
volumétrica, na verdade este método € caracterizado por uma etapa de
reconstrucdo da interface (HIRT; NICHOLS, 1981; KOTHE;

2! Uma interface é denominada difusa quando sua espessura nio se restringe a
um Unico volume de controle.

%2 Entretanto, ndo ha controle sobre a coalescéncia ou ruptura de fluidos, sendo
ambos condicionados pelo tamanho dos volumes de controle da malha.
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MJOLSNESS, 1992; KOTHE; RIDER, 1994; KOTHE et al., 1996;
RIDER; KOTHE, 1998; GUEYFFIER et al., 1999; MALIK; FAN;
BUSSMANN, 2007). Esta etapa de reconstrugdo é necessaria para se
estimar geometricamente os fluxos advectivos da fragcdo volumétrica,
garantindo que a interface ndo seja difundida.

Nessa etapa, admite-se que a interface em cada volume possa ser
aproximada por um ente geométrico como, por exemplo, retas paralelas
a algum dos lados do volume ou inclinadas (LAFAURIE, 1994;
KOTHE et al., 1996; UBBINK, 1997). Na presente tese, a interface foi
reconstruida empregando-se o método PLIC (Piecewise-linear interface
calculation), que aproxima a interface por segmentos orientados de reta.
Trata-se de um método com precisdo de segunda ordem, cujos erros
resultantes sdo menores do que 0s obtidos por uma aproximacao por
retas paralelas as faces do volume (KOTHE; RIDER, 1994;
MARTINEZ; CHESNEAU; ZEGHMATI, 2006).

Retornando-se a equacgdo de conservacdo da massa para o fluido
1

%+V-(fl u)=0, (3.22)

0 segundo termo no lado esquerdo (os fluxos advectivos de f,) é entdo

determinado a partir de um calculo geométrico, onde a interface é
aproximada por segmentos de reta orientados. Essas retas séo
representadas pela seguinte equag&o:

nXx+ny=y, (3.23)

onde n, e n, sdo as componentes do vetor normal a reta nas diregdes x
e y respectivamente e y € a constante da reta. Esse vetor € 0 mesmo

vetor normal a interface apresentado no capitulo anterior e também é
calculado com base no campo de fracdo volumétrica, sendo definido
COmo n=Vf.

Para a reconstrucdo da interface, os valores das componentes
desse vetor nos vértices do volume de controle sdo calculados
empregando-se um esténcil de quatro pontos, conforme ilustrado na
Figura 20. Portanto, para o canto inferior esquerdo do volume, as
componentes da normal sdo expressas por (MALIK; BUSSMANN,
2004):
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(f:j +f:, 1 f: l,j_ﬁ—l,j—l)
: (3.24)
(f/, f: —1,j f:H _ff—l,j—l)

n
Xy—1/2,j—1/z 2. A

n
)’:—1/2,/—1/2 2 A

nessa equacdo foi omitido o indice 1 da fragdo volumétrica. Deste ponto
em diante, f refere-se a fragdo volumétrica do fluido 1.

la AXw N
I ]
@ [ ]
i-1,j i.j
%\ i-1/2,j-1/2 >

i-1,j-1 ij-1

Figura 20. Pontos empregados na determinacéo do vetor normal & interface no
veértice inferior esquerdo do volume.

Os valores finais das componentes do vetor normal sdo entdo
obtidos através de uma média aritmética dos seus valores nos vértices do
volume. Para finalizar a etapa de reconstrucao da interface, é necessario
determinar o valor da constante da reta ( y ). Este parametro é obtido da
equacao para 0 volume ocupado pelo fluido 1 no volume de controle
( f-AV), que é definido pela reta. Assim, obtém-se uma equacdo
transcendental, cuja raiz y pode ser determinada numericamente.
Conhecidos esses parametros, a interface em cada volume de controle
pode ser aproximada por segmentos de reta, como mostra a Figura 21. A

reconstrucao da interface constitui a etapa de maior custo computacional
no mapeamento da interface.
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Fluido 1

Fluido 2

Figura 21. Aproximag&o da interface por segmentos de reta.

Obtidos n e y a partir do campo de fragdo volumétrica,

prossegue-se com o calculo dos fluxos advectivos da fracdo volumétrica
do fluido 1. Deve-se ressaltar que essa etapa de reconstru¢do da
interface é empregada unicamente visando a obtengéo desses fluxos, ndo
sendo aplicada a outras etapas da solu¢do do escoamento.

Os fluxos advectivos sdo calculados geometricamente conforme o
procedimento apresentado para a fronteira leste do volume na Figura 22.
Nesta figura, (A) indica o volume de controle preenchido por ambos 0s
fluidos, onde a interface entre eles foi aproximada pelo segmento de reta
obtido na etapa de reconstru¢cdo da interface. Como a equagdo de
conservacdo da massa para o fluido 1 é resolvida ap6s conhecidos os
campos de velocidade e pressdo (B, na Figura 22), pode-se estimar
geometricamente qual a porcdo do volume sera advectada pela fronteira.
Portanto, de acordo com (C), essa por¢do corresponde ao volume
u, -At-Ay (tomando-se a profundidade do volume igual a 1). Essa

porcao do volume que seréd advectada é preenchida por um determinado
volume de fluido 1, expresso por (f) . -u,-At-Ay (D na Figura 22). O

i+1/2,j

parametro (f) corresponde a quantidade de fluido 1 presente no

i+1/2,j
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volume u, -At-Ay e ela so é passivel de ser calculada se a interface for
reconstruida.

AX ‘ AX |
E E T
VN -
A B
=z Z| —» —
uw UE
Fluido 1 Fluido 1
A
[vs
AX ‘ AX
\ \
G D
&) - &)
- ue
Fluido 1 Fluido 1
| UE*At | | UE*At |

Figura 22. Procedimento de determinacéo da fragdo volumétrica do fluido 1
que sera advectada pela fronteira leste do volume de controle.

Conhecidos os fluxos advectivos de f, resolve-se a equagio
(3.22) discretizada no tempo e no espaco. Aqui hd mais um detalhe: uma
vez que se optou por calcular os fluxos advectivos da forma explicada
anteriormente, deve-se entdo adotar um avango temporal “quebrado” em
duas etapas, para evitar que algumas por¢des do fluido 1 sejam
contabilizadas mais de uma vez durante a advec¢do na direcdo X e na
direcdo y. Essa advec¢do “quebrada” da fragdo volumétrica com o
tempo é conseguida pela técnica denominada operator-split. Nesta
técnica é calculada a fragdo volumétrica num instante intermediério,
resultante da advecgdo em uma direcdo (X ou y). E, ap6s a adveccao de
f naoutra dire¢do, obtém-se 0 campo de fracdo volumétrica em t+At.
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A fracdo volumétrica do fluido 1 em um volume (i,j) no instante
de tempo intermediario é expressa por (considerando primeiramente a
adveccdo na diregdo x):

- £V _(ui+1/2,j '<f>f+1/2,j Uiy <f>i—1/2,j )Ay'At
i~ v

iJ

(3.25)

onde o sobrescrito n indica que a variavel é avaliada no tempo t; V., é 0

volume do volume de controle, considerando sua deformacéo® apds a
primeira advecg¢&o:

V=V, - (Um/z,,- “Uiyp, )Av At (3.26)

Finalmente, a fragcdo volumétrica do fluido 1 no instante t+At é
dada por:

* %

f,-;—ﬂ _ flJVI/ _(Vi,f+1/2 '<f>f,j+1/2 Vg '<f>i,j—1/2 )AX'At . (3.27)

Vv,

i

Nesta equagao, v, ., (f), ., Ax-At e v, ., (f)  -Ax-At

i

representam os volumes do fluido 1 advectados através das fronteiras
norte e sul, respectivamente.

Esse esquema operator-split, segundo Malik e colaboradores
(2007) possui precisdo de primeira ordem. Entretanto, de acordo com
Pilliod e Puckett (2004) e Puckett et al. (1997), o operator-split pode
apresentar precisdo de segunda ordem se a direcdo de varredura for
alternada a cada passo de tempo. Ou seja, em t+At advecta-se f
primeiro na dire¢do x e depois na diregdo y e, em t+2At, advecta-se f
primeiro na direcéo y e posteriormente na diregéo x.

Este tratamento explicito da fragdo volumétrica no tempo imp6e
uma restricdo ao passo de tempo, para que a estabilidade da solucéo seja
garantida. Segundo essa restricdo, expressa sob a forma do ndmero de
Courant, o valor méximo que o passo de tempo pode assumir esta
limitado a adveccdo do volume de um Gnico volume de controle:

% Essa consideragéo é feita para manter a fragdo volumétrica limitada entre zero
eum.
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Co=——<1, (3.28)

onde U é o maior valor da velocidade em todo o dominio e A
corresponde ao tamanho do volume de controle onde U é avaliado.
Relembrando a discussdo do capitulo anterior, constata-se que o passo
de tempo das simulacBes esta sujeito a duas restricdes: a expressa pela
equacdo (3.28) e aquela imposta pelo tratamento explicito da forca
devida a tensdo interfacial.

A Figura 23 mostra o fluxograma a ser seguido para mapear a
posicdo da interface.

Portanto, o escoamento € resolvido da seguinte forma (mostrada
na Figura 24): conhecidos os campos iniciais de u, v, P, f, p e u,

determina-se as velocidades e pressdes para o novo instante de tempo.
Com esses novos campos, determina-se um novo campo de fragdo
volumétrica, massas especificas e viscosidades. Com 0s novos campos
das propriedades fisicas, os coeficientes das velocidades sdo atualizados.
Deve-se entdo determinar um novo campo de pressdo. Por sua vez, essas
novas pressdes ingressardo na correcdo das velocidades e, devido as
ndo-linearidades, novos coeficientes da velocidade serdo novamente
calculados. Procede-se assim até que u, v e P convirjam. Calcula-se
entdo um novo campo de fragdo volumétrica a partir dessas variaveis. O
calculo dos valores das varidveis para 0 novo passo de tempo sé termina
quando o residuo do campo de fragdo volumétrica for menor do que um
determinado critério. ApGs a convergéncia avanga-se para um novo
instante de tempo.

O algoritmo mostrado na Figura 23 ¢ inserido no bloco “Calculo
da fragdo volumétrica” da Figura 24.



timativa das fragd
slumétricas inicial

ulo dos fluxo:

5es volumetri
da fracio volumé
asso intermedia

Reconstrugéo da
interface

Figura 23. Algoritmo de mapeamento da interface.
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Loop da fragédo

Loop das velocidades

Sim

Figura 24. Fluxograma da solugdo do escoamento acoplado ao campo de fragdo

volumétrica.
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3.3. CONDICOES DE CONTORNO

O codigo computacional desenvolvido contempla algumas
condicbes de contorno, possibilitando a simulacdo de diferentes
escoamentos para a sua validagéo.

3.3.1. Condicé&o de parede impermeavel sem escorregamento (no-
slip)

Nesta condicdo de contorno, a componente da velocidade normal
a parede é nula, enquanto que um valor é prescrito a componente
tangencial & parede. Por exemplo, para a fronteira norte, essa condi¢éo é
expressa por
u =u

n — “parede

3.29
v o0 (3.29)

Repare que o subscrito da componente tangencial € mintsculo,
indicando que a velocidade é avaliada na fronteira norte da malha para
u. Ja para a componente da velocidade normal a parede foi atribuido um

subscrito maiusculo, indicando que a velocidade é avaliada no centro da
malha para v (Figura 25).

Vp

VANV
I u

o]

P,

Figura 25. Variaveis a que sdo atribuidas as condigdes expressas em (3.29).
3.3.2. Condicé&o de parede impermeavel com escorregamento
(free-slip)

Esta € uma condi¢do também aplicada a casos com simetria e,
segundo ela, a derivada da componente da velocidade tangencial a
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parede em relacdo a direcdo perpendicular a parede é nula e a
componente normal da velocidade é nula:
ou

=0
: (3.30)

n

v,=0

para a fronteira norte.

3.3.3. Condicéo de contorno periddica

Esta condicéo foi implementada de acordo com o método descrito
por Patankar, Liu e Sparrow (1977), em que um termo fonte igual ao
gradiente de pressdo é prescrito na direcdo em que 0 escoamento €
periodico. Para um escoamento periddico na direcdo X, este termo é
expresso por

X,¥)=P(x+L,y)

_M
f= 3 (3.31)

Este termo ingressara no termo fonte da equagéo de conservagdo
da quantidade de movimento naquela diregdo. Além disso, supondo que
a condicdo de contorno periddica esteja prescrita as fronteiras leste e
oeste do dominio, os valores das variaveis do escoamento (u, v, P, f, p

e u ) na primeira coluna do dominio sdo prescritos iguais aos seus
valores na Gltima coluna do dominio:

D= (3.32)

onde ¢ indica qualquer uma das variaveis mencionadas e n, é o nimero
de volumes da malha na diregéo x.

3.3.4. Condicéo de abertura (opening)

Nesta condicdo, as derivadas de ambas as componentes da
velocidade em relagdo a diregdo perpendicular & parede sdo nulas:

5 L (3.33)
Al

oy

n
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para a fronteira norte. Nessa condicdo, é prescrito um valor para a
pressdo nos volumes adjacentes a fronteira.

Além dessas condicBes também foi implementada a condicdo de
velocidade prescrita.

3.4. VALIDACAO DO CODIGO COMPUTACIONAL

O codigo computacional implementado em Fortran 77 foi
validado com uma série de problemas, seguindo o fluxo de seu
desenvolvimento. Ou seja, primeiramente foi validado o cddigo que
resolvia 0 escoamento monofasico em regime permanente,
posteriormente validou-se o codigo para o escoamento monofasico em
regime transiente e, por fim, o cédigo que resolve o escoamento bifasico
em regime transiente. O cddigo que resolve o escoamento monofasico
em regime permanente foi ainda verificado com o Método das Solugdes
Manufaturadas (Method of Manufactured Solutions — MMS). Este
método e os resultados da verificacdo do cddigo sdo apresentados no
Apéndice C.

Foram simulados diversos tipos de escoamento, mas apenas 0s
resultados para trés deles serdo apresentados nesta secdo. Nesses
escoamentos foram desprezados os efeitos interfaciais, pois eles
visavam a avaliar o algoritmo de solucdo do escoamento e de
mapeamento da interface.

3.4.1. Rompimento de uma barragem (broken dam)

Este é um escoamento classico, que foi estudado experimental e
numericamente por diversos autores (HARLOW; WELCH, 1965;
NICHOLS; HIRT, 1971; ANAGNOSTOPOULOQOS; BERGELES, 1999;
MARONNIER; PICASSO; RAPPAZ, 2003; SHAO; LO, 2003;
CRUCHAGA; CELENTANO; TEZDUYAR, 2007). Neste problema,
uma coluna d’agua ¢ retida por uma barragem €, no inicio da simulagéo
(Figura 26), a barragem é removida e a agua escoa.
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Ar

Agua l g=9,81mis?

2m
=25m

H

Ho

Lo=1m
L=4m

Figura 26. Configurac&o inicial do problema da broken dam.

As dimensdes do dominio da simulagdo estdo ilustradas na Figura
26, juntamente com as dimensdes da coluna d’agua. A todas as
fronteiras foi atribuida condicdo de impermeabilidade e néo-
escorregamento. A Tabela 3-1 apresenta os valores das propriedades
fisicas do ar e da agua utilizados nas simulaces.

Tabela 3-1. Propriedades fisicas dos fluidos da simula¢do do escoamento da
broken dam.

Propriedade Valor
Massa especifica da agua 1000 kg/m®
Massa especificadoar 1,1614 kg/m’
Viscosidade da dgua 8,55x10™ Pa's
Viscosidade do ar  1,846x10° Pa s

Inicialmente, os campos de velocidade e de pressdo sdo nulos e a
fracdo volumétrica da &gua é inicializada conforme ilustrado na Figura
26. Como a coluna d’agua esta sujeita a uma acelerag@o gravitacional de
9,81 m/s?, com o decorrer da simulacdo, ela escoa em direcdo a parede
oposta.

Um estudo da sensibilidade dos resultados em relacdo aos
critérios de convergéncia foi realizado e os critérios 6timos foram
empregados nas demais simulagdes. Os valores desses critérios estdo
apresentados na Tabela 3-2.
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Tabela 3-2. Pardmetros numéricos das simulagdes do escoamento da broken
dam.

Parédmetro Valor
Passo de tempo (At) 107s
Tempo final da simulagdo 0,8 s
Critério de convergénciaparauev 10°m/s
Critério de convergénciaparaP 1 Pa
Critério de convergénciapara f 107

Esse escoamento foi simulado empregando-se trés malhas
diferentes e seus resultados foram comparados aos publicados na
literatura. As duas primeiras malhas possuem mesmo numero de
volumes (40 x 25 volumes), mas sua distribuicdo é diferente: enquanto
gue na primeira os volumes estdo distribuidos uniformemente ao longo
de x e y, na segunda, eles sdo distribuidos uniformemente apenas na
direcdo x. Na direcéo y, os dois primeiros metros de altura do dominio
sdo ocupados por 20 volumes com tamanhos que crescem de acordo
com uma progressao aritmética, onde o primeiro volume possui 0,05 m
de altura. Os ltimos cinco volumes ocupam o restante da altura do
dominio (0,5 m) e possuem mesmo tamanho. Por sua vez, a terceira
malha utilizada nas simulagdes possui 100 x 100 volumes, distribuidos
uniformemente.

Na Figura 27, os resultados numéricos para a posi¢do da frente de
agua e para a altura maxima da camada de agua ao longo do tempo sdo
comparados com os resultados reportados na literatura. Como pode ser
observado nessa figura, os resultados numéricos apresentam boa
concordancia com os resultados da literatura, concordancia esta que
melhora com o refino da malha. Além disso, pode-se constatar que um
maior refino da malha na regido de interesse (por¢des inferiores do
dominio, préximas a fronteira sul) produz melhores resultados do que
guando uma distribuicdo uniforme da malha é aplicada.
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4,04 @ Nichols; Hirt (1971)
——Malha 40 x 25 volumes )
4 ——Malha 40 x 25 volumes nao uniforme em y
Malha 100 x 100 volumes [}

1,0 T T T T T T T T T T T
0,0 0,5 1,0 15 2,0 2,5 3,0

T=t(2g/L)"

(a) Posicdo da frente de gua em funcéo do tempo.

0,4 4 O Anagnostopoulos; Bergeles (1999)
——Malha 40 x 25 volumes

Malha 40 x 25 volumes nao uniforme em y
J ———Malha 100 x 100 volumes

0.2 : : . :
0,0 05 1,0

T=t(2gH )

15 2,0 25
1/2
(b) Altura maxima da camada de agua em fungéo do tempo.

Figura 27. Resultados para o escoamento da broken dam: (a) Posicéo da frente
de agua e (b) Altura méaxima da camada de agua em funcéo do tempo.
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3.4.2. Rompimento de uma barragem com obstaculo (broken dam
with an obstacle)

Ao dominio do problema anterior é adicionado um obstaculo
(Figura 28), que provoca grandes alteracdes na dindmica do escoamento
da agua: apds o choque da camada de dgua contra esse obstaculo, uma
“tromba” de agua se forma. Apoés alguns instantes, essa tromba impacta
contra uma das paredes laterais. Esse escoamento também foi estudado
experimental e numericamente  por alguns  pesquisadores
(MUZAFERIJA; PERIC, 1998; MARTI et al., 2006).

Ar

¢ g = 9,81 mis?

Agua

2m

. 0,16m

Ho
0,32m

_Lo=1m |

2m

Figura 28. Configuracdo inicial do problema da broken dam com obstaculo.

A perturbacdo que o obstaculo impde ao escoamento da agua é
muito forte e requer uma certa robustez do método numérico na solugédo
desse escoamento, representando este problema um 6timo teste para o
coédigo computacional elaborado neste trabalho.

Nas simulagdes da evolucdo deste escoamento foram utilizados
0s mesmos parametros do caso anterior (Tabela 3-1 e Tabela 3-2), com
excecdo dos valores para o passo de tempo e do tempo final da
simulagdo. Esses parametros agora valem, respectivamente, 10 s e 1,25
S.

Diferentes tamanhos de malha também foram utilizados na
simulacdo deste escoamento, porém, apenas os resultados para uma
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malha uniforme com 200 x 200 volumes serdo apresentados e
comparados aos resultados da literatura.

A Tabela 3-3 apresenta fotografias de instantes do experimento
do rompimento da barragem com obstaculo publicadas na literatura
(MARTI et al., 2006), além dos campos de fracdo volumétrica nos
mesmos instantes obtidos por Muzaferija e Peric (1998) e obtidos neste
trabalho. Sobre esses dltimos resultados, salienta-se que, uma vez que as
dimensfes do problema numérico diferem das do experimento (porém
suas proporc¢des sdo iguais), utilizou-se uma varidvel adimensional em
funcdo do tempo para que os resultados para instantes de tempo
equivalentes pudessem ser comparados. Tal varidvel é expressa por

T=t2[g|/L .

Como pode ser verificado na Tabela 3-3, os resultados obtidos
nesta tese concordam com aqueles obtidos numericamente por
Muzaferija e Peric e com os resultados experimentais publicados em
Marti et al. (2006). Vale ressalvar que, apesar das figuras que ilustram
0s resultados desta tese sugerirem, o método VOF empregado neste
trabalho ndo resulta numa interface difusa. A difusdo presente nessas
figuras é resultante da forma como o programa de pés-processamento
das imagens trata os resultados.
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3.4.3. Instabilidade de Rayleigh-Taylor

A instabilidade de Rayleigh-Taylor (CHANDRASEKHAR,
1981) pode se desenvolver em vérias situagdes, em que um ou mais
fluidos estdo sujeitos a acdo de uma forca de campo. Uma delas ocorre
quando fluidos com densidades diferentes tendem a trocar de lugar entre
si. Para essa instabilidade ocorrer é necessario que o fluido menos denso
esteja localizado abaixo do fluido mais denso, caracterizando um
equilibrio metaestavel. Introduz-se entdo uma perturbacdo ao sistema,
sob a forma de uma perturbacdo a interface, e a instabilidade se
desenvolve.

A fim de observar o desenvolvimento dessa instabilidade,
simulou-se 0 escoamento de dois fluidos com mesmas viscosidades, mas
com massas especificas diferentes, cada um ocupando metade do
dominio do problema. Introduziu-se entdo uma perturbacdo a interface,
cuja posicao perturbada € expressa por

H X
y=5+ao CosS ﬂ'E y (334)

onde H é a altura do dominio, L é o comprimento do dominio e a, vale

0,1 m. A configuracdo inicial dos fluidos é ilustrada na Figura 29.

Nessa configuracdo, o fluido superior (fluido 1) possui massa
especifica igual a 1000 kg/m® enquanto que a massa especifica do
fluido inferior (fluido 2) vale 100 kg/m®. Ambos os fluidos possuem
viscosidade dinamica igual a 10 Pas.

Assim como nos dois casos anteriores, tanto o campo de
velocidade quanto o de pressdo foram inicializados com valor zero. A
fracdo volumétrica, por sua vez, foi inicializada de acordo com o
ilustrado na Figura 29. E a todas as fronteiras do dominio, com excecdo
da fronteira leste, foi atribuida condicdo de impermeabilidade e nao-
escorregamento. Para a fronteira leste, atribuiu-se condicdo de
impermeabilidade e de escorregamento, equivalendo a uma condicdo de
simetria.

Ja os valores dos pardmetros numéricos empregados nas
simulagfes sdo apresentados na Tabela 3-4.
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Fluido 1

Hi2

Fluido 2
Ya

L 2 ——— |
X

L=05m

<« T e

Figura 29. Configuracgdo inicial dos fluidos para a simulacdo da instabilidade de
Rayleigh-Taylor. Esta figura esta fora de escala.

Tabela 3-4. Pardmetros numéricos das simulagGes da instabilidade de Rayleigh-

Taylor.

Parametro

Valor

Passo de tempo (At)

Tempo final da simulagdo

Critério de convergéncia parau e v
Critério de convergéncia para P
Critério de convergéncia para f

10%s
0,45s
10° m/s
1 Pa
10°

Este escoamento foi simulado empregando-se quatro tamanhos
diferentes da malha, porém, apenas os resultados para a malha com 300
X 1100 volumes serdo apresentados. Esta € uma malha uniformemente
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espagada na direcdo X, mas que apresenta uma distribui¢do ndo uniforme
dos volumes ao longo da direcdo y: de 0 a 1,5 m sdo posicionados 150
volumes segundo uma progressdo aritmética, cujo Gltimo volume possui
1,6 mm de altura; entre 1,5 m e 3 m, a malha possui 900 volumes iguais
com 1,6 mm de altura; e nos 2 Gltimos metros da altura do dominio, o
tamanho dos 50 volumes restantes segue uma progressao aritmética,
tendo o primeiro volume uma altura de 1,6 mm.

A instabilidade de Rayleigh-Taylor também foi reproduzida
empregando-se o software comercial ANSYS CFX® 11.0. Nas
simulacBes com esse codigo comercial, também foi empregado um
passo de tempo de 10™ s e foi utilizada uma malha com 662802 nds**.

A Figura 30 ilustra o desenvolvimento da instabilidade, obtido
por ambos os cddigos (comercial e proprio). E possivel observar nessa
figura o desenvolvimento de vortices e fingers na interface. Esses
fingers surgem primeiro nas simulages com o cddigo préprio.

Como pode ser constatado, nos resultados do cddigo comercial,
ha a formacdo de vortices ao longo de todo o corpo da protuberancia,
enquanto que nos resultados com o codigo desenvolvido nesta tese,
esses vortices se concentram na regido proxima a fronteira oeste do
dominio e na “cabega” da protuberancia.

Os resultados obtidos pelos dois codigos computacionais diferem
entre si nesses aspectos, pois 0s métodos empregados na solugdo do
transporte da fracdo volumétrica sdo diferentes: nesta tese utiliza-se o
método VOF associado ao método PLIC, enquanto que o codigo
comercial ANSYS CFX® emprega um esquema advectivo na solucéo
da equacdo de transporte de f.

A forma e a posi¢do da interface em 0,4 s obtidas por ambos os
codigos sdo comparadas na Figura 31. Apesar de os vortices formados
em ambas as simulacfes ndo coincidirem, a posicdo média da interface
ao longo do tempo obtida pelos dois cddigos é semelhante.

# Uma vez que o softwvare ANSYS CFX® ndo simula problemas

bidimensionais, & necessario empregar uma malha com um elemento de
espessura. E, portanto, um dos planos de simetria do problema possui metade
desses n6s. A malha possui ao todo 330000 elementos.
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0,20s 0,25s 0,30s 035s 0,40s 045s

0,20s 0,25s 0,30s 0,35s 0,40s 0,45s

Figura 30. Desenvolvimento da instabilidade de Rayleigh-Taylor. A sequéncia
superior de imagens mostra os resultados obtidos com o cédigo proprio,
enquanto que os resultados obtidos com o software ANSYS CFX® 11.0 séo
apresentados na sequéncia inferior.
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3,0

——ANSYS CFX™ 11.0
—— Cédigo proprio

Fluido 1

284

2,6 4

2.4 4

y (m)

2,2
Fluido 2

2,0 4

0,0 0.1 0.2 03 04 0,5

x (m)

Figura 31. Comparagdo da forma e da posi¢do da interface em 0,4 s.

35. CONCLUSOES

Neste capitulo foi apresentada a modelagem numérica aplicada a
solugdo de escoamentos bidimensionais bifasicos com fluidos
imisciveis. As equacles de conservacdo da massa da mistura e da
guantidade de movimento foram resolvidas aplicando-se 0 método dos
volumes finitos e o problema do acoplamento presséo-velocidade foi
resolvido utilizando-se 0 método PRIME. Ja a posicdo da interface foi
mapeada resolvendo-se a equacao de conservagdo da massa de um dos
fluidos com o método VOF. Como este método requer uma etapa de
reconstrucdo da interface, aplicou-se o método PLIC, que aproxima a
interface por segmentos orientados de reta. A advecc¢do da fragdo
volumétrica, por sua vez, foi realizada em duas etapas pelo operator-
split.

A modelagem aqui apresentada foi implementada em um cédigo
em linguagem Fortran 77 desenvolvido ao longo desta tese. Tal codigo
foi validado com a simulagdo de alguns escoamentos biféasicos e a
comparacdo dos resultados obtidos com resultados publicados na
literatura. Foram reportados neste capitulo os resultados obtidos na
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simulacdo de trés escoamentos diferentes: o do rompimento de uma
barragem (broken dam), o do rompimento de uma barragem com um
obstaculo ao escoamento da &gua (broken dam with an obstacle) e o
desenvolvimento da instabilidade de Rayleigh-Taylor.

Como pode ser constatado, os resultados das simulacBes desses
trés casos apresentaram boa concorddncia com os resultados
experimentais e numéricos publicados na literatura.
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4, TRATAMENTO NUMERICO DOS EFEITOS
INTERFACIAIS

No segundo capitulo, foram introduzidos o método CSF
(Continuum Surface Force), modelos para o delta de Dirac e para o
vetor normal a interface, além de trés modelos diferentes para a
determinacdo da curvatura da interface: a técnica da convolugdo, o
método das Fungdes Altura (HF) e o método HF com filtro por
convolucéo (HF-fc).

Neste capitulo, é proposta uma modificacdo no método HF, que
tem por objetivo combater a geracdo de correntes esplrias e a
deterioragdo da solu¢do numérica provocada por uma anisotropia no
campo de curvatura. Este método serd denominado método HF2.

Ao longo deste capitulo, serdo apresentados resultados de
simulacgBes de casos classicos e de escoamentos reportados na literatura
sobre modelagem da curvatura da interface. Esses resultados servirdo
para avaliar os quatro métodos de estimativa da curvatura, bem como
para identificacdo de deficiéncias de cada um deles.

4.1. METODO HF2

Este método foi idealizado a partir da observacdo do campo de
curvatura e dos erros associados a esse parametro gerados pelo método
HF para 0 caso de uma gota estadtica em um dominio sem acdo da
gravidade® (GLITZ; SILVA; MALISKA, 2010). Nesse caso, verificou-
se que 0 método HF produzia um campo de curvatura anisotrépico®
localmente e que esse campo era 0 responsavel por correntes espurias.
Também constatou-se que as maiores magnitudes do campo de
velocidade estavam associadas aos volumes com maiores erros na
avaliacdo da curvatura. O efeito desse erro combinado & anisotropia da
curvatura é mais acentuado em malhas mais finas, como serd mostrado
adiante. Essa constatacdo ndo havia sido reportada em trabalhos sobre a
modelagem da curvatura da interface, consultados ao longo do
desenvolvimento desta tese.

% Neste caso, o campo de velocidade deve ser nulo, pois a diferenca de pressdo
entre os fluidos externo e interno a gota é balanceada pelos efeitos da tensdo
interfacial.

?® Denomina-se campo de curvatura “anisotropico”, o campo de curvatura que
apresenta valores idénticos dessa varidvel em volumes de controle vizinhos.
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O surgimento de um campo de curvatura anisotrépico e de
maiores erros na avaliacdo da curvatura pode ser atribuido a hipotese de
que, se a condicdo h,,, <H <h,,, no método HF ndo for satisfeita,

entdo a curvatura do volume (i,j) assume o mesmo valor da curvatura do
volume mais préximo situado na direcdo de maior variacdo da fracdo
volumétrica (direcdo dominante). Assim, haverd linhas/colunas ao longo
de uma regido que envolve a interface, que contém volumes de controle
com valores idénticos da curvatura, gerando uma anisotropia local desse
parametro, conforme mostrado na Figura 32. Esta figura foi obtida da
simulacdo do problema de uma gota estatica centrada em um dominio
guadrado. Como ndo héa acdo da gravidade, a simulagéo de tal problema
deveria resultar em um campo nulo de velocidades. Entretanto, a
modelagem da curvatura da interface introduz erros nos resultados,
gerando um campo espdrio de velocidades nas proximidades da
interface, que é apresentado na Figura 32(a). Na Figura 32(b) séo
mostrados 0s erros na curvatura da interface e, como pode ser observado
nessas figuras, as regifes em que a magnitude das velocidades espurias
¢ maior coincide com a regido de maior erro na estimativa da
curvatura®’.

O método HF2 corresponde ao método HF original com a
implementacdo de duas modificacOes, as quais objetivam a reducdo dos
erros na estimativa da curvatura e a reducdo da anisotropia do campo
dessa variavel.

Visando a reducdo do erro na avaliacdo do valor da curvatura da
interface em volumes onde a condicéo h, ,, <H, <h ,, ndo € obedecida,

foi utilizada uma aproximacdo semelhante a empregada por Ferdowsi e
Bussmann (2008) para o aprimoramento do célculo das componentes do
vetor normal a interface para uma situagdo analoga. Segundo esta
abordagem, a curvatura da interface em um volume em que a condicdo
citada anteriormente ndo é satisfeita (Figura 33) pode ser aproximada
por uma expansdo em série de Taylor avaliada no centro do volume
mais proximo e que obedece a condicdo imposta ao valor da fungédo
altura.

?" Na Figura 32(a), as magnitudes mais altas das velocidades espurias ndo sdo
reproduzidas nos lados esquerdo e direito da gota devido a distribuicdo da
fracdo volumétrica nos volumes que discretizam essas regifes. Caso a gota
fosse levemente transladada para um dos lados, as velocidades espurias
atingiriam altas magnitudes também nessas regides.
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|k-kexact|

0.0004
0.00035
0.0003
0.00025
0.0002
0.00015
0.0001
5E-05

(b)

Figura 32. (a) Campo de velocidades espurias e (b) Campo de erros da
curvatura para o caso da gota estatica utilizando o método HF para avaliar a
curvatura da interface (malha com 160x160 volumes).

Tome-se como exemplo as duas situages ilustradas na Figura 33.
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Figura 33. Exemplos de volumes em que a condicao para a funcéo altura ndo é
satisfeita.

Em ambas as configuracdes ilustradas nessa figura, H, <h,,,

(considerando |ny|>|nx| ). Para a configuragdo (a), a curvatura da
interface no volume (i,j) pode ser calculada por

dx
K=K+ a AX, , 4.2)

i,j-1

e, para a configuracdo (b), a curvatura da interface é dada por

dx
K +—

=

K

Ax,, 4.2)

ij+1

onde «;,, é a curvatura da interface no volume em que a

condicdo h,,, <H, <h,,, € respeitada.

ou «x;

i,j+1
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Nas equacdes (4.1) e (4.2), a derivada da curvatura em relacéo a
direcdo x é expressa por

dx

dx

H 3-H, -H,

_ XX)

i __[1+|-|§]3/2 +[1+H§]5/2 ' (4-3)

O primeiro termo do lado direito desta equagdo envolve a
derivada terceira da funcdo altura em relagdo a x, cujo calculo s6 é
possivel se um esténcil maior do que o esténcil de 3 x 7 volumes for

utilizado. Para tanto, um esténcil de 5 x 7 volumes (para |n,|>|n,|) ou de

nX

7 x 5 volumes (para

nX

>|n,|) deve ser empregado. Assim, para uma
malha uniformemente espacada,

H.,-H,-2-H

XXX

i+1

+2-H_,
2-(Ax)3 .

(4.4)

Ja os comprimentos Ax, e Ax, (onde t indica top e b indica

bottom) das equaces (4.1) e (4.2) podem ser obtidos por semelhanca de
triangulos, conforme Ferdowsi e Bussmann (2008), e sdo expressos por

1
Ax, = mAXu , (4.5)
__ B
Ax, = 2(ﬂ+1)Axi,j ' (4.6)

onde

O,5-[1—sina|(ny )J —fi| MDAy,
\] 0,5- |:1+ sinal(ny )] —fia AX; - AY;
B= N CY)

0,5~[1—sina|(ny)]—fw+1 AX, 1 A, s 0<f, f . <1
0,5-[1+sinal(ny )J—f,.,j Ax;-Ay, R

,se0<f ., f,,<1

Ressalta-se que essa abordagem serd empregada apenas para
aqueles volumes em que 0< £, <1, pois a desobediéncia da condicdo
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h,,, <H, <h,,, pode ocorrer em volumes ocupados por um Unico fluido
(f,;=1ou f =0) e que possuam pelo menos uma das componentes do

vetor normal a interface ndo-nula. A modelagem apresentada até este
ponto é valida para volumes em que H, <h

Quando H, >h
obtidos calculando-se a curvatura do volume (i,j+1) para n, <0 (ou do
volume (ij-1) para n,>0), para o qual a condi¢do h,,, <H,<h ,, €

12

observou-se que melhores resultados eram

j+1/2 1

J
satisfeita, utilizando a abordagem proposta neste item e fazendo, para o
volume (i,j),

K .., se n <0
={ v ’ (4.8)

K4, Se ny>0'

Essa modelagem visa a reduzir os erros na avaliagdo da
curvatura. Em relacdo & anisotropia do campo de curvatura, a
modificagdo introduzida neste modelo consiste em uma filtragem do
campo. Ou seja, o valor final da curvatura da interface no volume (i,j) é
igual & média da curvatura dos volumes cujo centro encontra-se dentro
de um determinado raio, Ry, , tomado a partir do centro do volume (i,j).

Nessa média foram considerados os volumes com curvatura ndo-nula e
foram utilizados os valores antigos (e ndo os atualizados apds a média)
da curvatura.

Deve-se salientar que este novo método € mais oneroso
computacionalmente do que o método HF original, pois é necessario
calcular a derivada terceira da funcdo altura a partir de um esténcil
maior. Além disso, o célculo da derivada da curvatura da interface, bem
como a aplicagdo de um filtro, encarecem a simulagéo.

42. COMPONENTES DA FORGCA DEVIDA A TENSAO
INTERFACIAL

Conforme mencionado no segundo capitulo, por ter sido
empregado um arranjo desencontrado de variaveis na solucdo do
escoamento, as componentes da forca devida a tensdo interfacial foram
avaliadas nos centros das faces dos volumes de controle para a malha da
fragcdo volumétrica.

Assim, a curvatura da interface também deve ser avaliada nessa
posic¢do, sendo igual a uma média da curvatura — avaliada no centro dos
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volumes da malha para a pressdo — ponderada pelo tamanho do volume
de controle vizinho:

Ki+1,jAXI‘,j + Ki,jAXH—l,j

K, = , 4.9
1/2,j Axi‘j +AX,-+1J- ( )

para a malha da componente horizontal da velocidade,

Kf,j+1Ayfj + ’(I jAyf,j+1

K oy = J_ : 4.10
P 1/2 Ay,-,,- +Ay ( )

ij+1

para a malha da componente vertical da velocidade. Nessas equacdes 0s
subscritos referem-se a malha para a pressdo. As equacdes (4.9) e (4.10)
correspondem a interpolagdes lineares.

43. AVALIACAO DOS MODELOS DE CURVATURA

O desempenho dos quatro modelos de curvatura apresentados foi
avaliado por meio de trés testes classicos: 0 da gota estatica, da bolha
ascendente e da onda capilar. Esses testes sdo apresentados nos
préximos itens, juntamente com os resultados das simulagGes.

43.1. Gota estatica

Um dos casos classicos para testar métodos que estimam a
curvatura da interface é o caso da gota estatica. Neste teste, uma gota
bidimensional repousa em equilibrio no centro de um dominio
guadrado, imersa em outro fluido, como ilustrado na Figura 34.

Como a aceleragdo da gravidade é desprezada, os efeitos da
tensdo interfacial sdo balanceados pelo gradiente de pressdo. Logo, 0
campo de velocidade é nulo. Entretanto, erros no calculo da curvatura da
interface levam a geracdo das chamadas correntes espdrias, que sdo
campos de velocidades ndo-nulos e irreais.

Harvie, Davidson e Rudman (2006) atribuiram a geracdo dessas
correntes a utilizacdo do modelo CSF para inserir os efeitos da tenséo
interfacial. J& Francois e colaboradores, em seu artigo também de 20086,
mostram que o surgimento dessas correntes ndo-fisicas ndo se restringe
ao modelo CSF, concluindo que a ordem de magnitude das velocidades
espurias depende do método de estimativa da curvatura da interface e
ndo do modelo de tensdo interfacial. Eles chegaram a essa concluséo ao
simular alguns casos utilizando os modelos de curvatura HF e de
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convolucdo associados ao modelo CSF ou ao modelo SSF (Sharp
Surface Tension Force)?.

Fluido 2

- >

L=8

Figura 34. Gota estética em equilibrio.

O caso-teste da gota estatica foi dividido em quatro subcasos, 0s
quais diferem entre si pelos valores das propriedades fisicas dos fluidos,
conforme listados na Tabela 4-1:

Tabela 4-1. Gota estatica: subcasos simulados.

Massa especifica  Viscosidade  Viscosidade do
Caso

do fluido 2 do fluido 1 fluido 2
Inviscido 1 0,001 - -
Viscoso 1 0,001 0,01 0,001
Inviscido 2 0,1 - -
Viscoso 2 0,1 0,01 0,001

Os seguintes parametros sdo iguais em todas as simulagdes:
p, =1, o=73(resultando em um salto de presséo exato na gota igual a

% Neste modelo, os efeitos da tensdo interfacial séo considerados apenas em
volumes cortados pela interface e ndo numa regido em torno da interface, como
€ 0 caso do modelo CSF.
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36,5), At=10"°, critério de convergéncia para as velocidades de 10™,
critério de convergéncia para a pressdo de 10 e critério de
convergéncia para a fragdo volumétrica de 1072, Considerou-se
condicdo de ndo-deslizamento e impermeabilidade em todas as
fronteiras do dominio e um campo inicial de F,.

Com o objetivo de estimar a ordem dos erros das principais
variaveis do escoamento, cinco diferentes tamanhos de malha foram
empregados: 20 x 20, 40 x 40, 80 x 80, 160 x 160 e 320 x 320 volumes.

Conforme mencionado anteriormente, neste teste o campo de
velocidade deve ser nulo. Porém, erros na estimativa da curvatura da
interface favorecem a geracdo de correntes espdrias. Portanto, a precisao
do modelo de curvatura pode ser medida em termos da norma dos erros
do campo de velocidade: quanto menor este erro, mais precisa é a
avaliacdo da curvatura pelo modelo. Para esse propdsito, serdo utilizadas
asnormas L, e L, as quais, para 0 mddulo da velocidade, sdo expressas

por
L= S i an

L, (|u) =max(|ul) (4.12)

onde N é o nimero total de volumes.
Ja os valores do salto de pressdo sdo comparados de duas formas
(FRANCOIS et al., 2006):

AP =P —P (4.13)

total — "in out

onde o subscrito in indica dentro da gota (tomando-se a média dos
volumes com r<R) e out significa fora da gota (tomando-se a média
dos volumes com r>R) e

A'l:,parcia/ = Rs _P;:lt (414)

onde o subscrito in denota dentro da gota (tomando-se a média dos
volumes com r <R/2) e out indica fora da gota (tomando-se a média dos
volumes com r >3R/2), de forma a evitar a regido de transi¢éo da fracéo

volumétrica. Repare que a diferenca expressa pela equagdo (4.13)
abrange a interface da gota, enquanto que a expressdo (4.14) ndo a
contempla.
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Francois et al. (2006) apresentaram em seu trabalho as curvas da
norma dos erros da velocidade e do salto de pressdo apenas para o
primeiro caso (Inviscido 1). Esses resultados sdo comparados aos
obtidos neste trabalho na Figura 35.

Nessa figura, as linhas de 12 e de 22 ordem foram desenhadas
apenas como referéncia para a tendéncia dos erros.

Os valores do comprimento do nicleo e do raio do filtro
empregados nas simulagdes sdo mostrados nas legendas da Figura 35.
Francois et al. (52006) também utilizaram um comprimento de ndcleo
igual a 1,9(Ax)** nas simulacdes empregando a técnica da convolugéo,
onde Ax corresponde a resolug¢do da malha. Contudo, ndo ha
informaces acerca do valor deste pardmetro utilizado pelo modelo HF-
fc.
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Figura 35. Normas dos erros para o caso Inviscido 1 ap6s um passo de tempo:
(@) norma L, e (b) norma L da velocidade, (c) Erro APy, (d) €rro APgacia €

(e) norma L, da curvatura avaliada nas faces do volume.
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Como pode ser observado na Figura 35, apesar de haver grande
concordéncia entre os resultados obtidos neste trabalho e aqueles
obtidos por Francois e colaboradores para ambas as formas de calculo
do salto de pressao, ha diferencas significativas entre os resultados para
as normas dos erros da velocidade. Essa diferenca é mais expressiva
guando sdo comparados os erros obtidos com 0 método HF para a malha
de 160 x 160 volumes (Ax = 0,05, Figura 35(a)): enquanto que 0s erros
para esse método obtidos neste trabalho crescem quando sdo
empregadas malhas mais finas do que 80 x 80 volumes, no artigo de
Francois o erro obtido para a malha de 160 x 160 volumes mantém sua
tendéncia decrescente, porém, a uma taxa menor do que as demais
malhas.

Essa tendéncia crescente do erro do método HF para malhas finas
também é observada na Figura 35(b) tanto nos resultados obtidos neste
trabalho, quanto naqueles obtidos por Francois e colaboradores. Quando
uma malha de 320 x 320 volumes é empregada, também é verificado um
crescimento da norma L, dos erros da curvatura, sugerindo que ha

alguma relacdo entre o erro na avaliacdo da curvatura da interface e a
geracdo de correntes espurias. A existéncia de tal relacdo é corroborada
pela andlise dos campos da norma da velocidade e dos erros da
curvatura, ilustrados na Figura 32. Como pode ser constatado nessa
figura, as regiGes com maiores magnitudes da velocidade correspondem
aquelas onde o erro da curvatura também é maior. Além disso, pode-se
observar na Figura 32(a) a ocorréncia de uma anisotropia local no
campo de erros da curvatura, a qual é devida a estratégia adotada
quando a condicdo expressa por h ,, <H, <h,, ndo é satisfeita.

+1/2

Os efeitos da anisotropia local na curvatura sdo
significativamente reduzidos quando algum tipo de média — como as
empregadas nos métodos HF2 e HF-fc — é aplicada ao campo de
curvatura, como pode ser concluido dos resultados mostrados nas Figura
35(a) e (b). Essa conclusdo também pode ser extraida dos resultados
obtidos por Francois.

A partir de estudos com diferentes tamanhos de nucleo (Rijtro),
pode-se concluir que, com o aumento de seu tamanho, as correntes
espurias geradas quando do emprego do método HF2 diminuiam.
Entretanto, este modelo aparenta ser menos eficiente do que o método
HF-fc. Considerando os resultados e as constatacdes apresentados, esses
dois modelos juntamente com o método HF representam melhores
alternativas para a determinacdo da curvatura da interface do que a
técnica da convolucdo, a qual resulta em erros de primeira ordem para
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quatro dos cinco tipos de erros considerados. Apenas o erro de AP paial
obtido pela técnica da convolucdo seguiu uma tendéncia de segunda
ordem. Este fato, porém, é devido a ndo inser¢do dos valores da pressdo
na interface no célculo desse erro, lembrando que a principal
caracteristica da técnica é a difusdo da interface para o calculo de sua
curvatura.

Todas essas conclusdes também podem ser extraidas dos
resultados para os demais casos listados na Tabela 4-1, como mostrado
na Figura 36.

Comparando-se os erros obtidos por cada um dos modelos para
0s quatro casos, conclui-se que: a razdo de viscosidades entre os fluidos
ndo desempenha um papel significante na geragao de correntes espdrias
ap6s um unico passo de tempo e ha uma pequena diferenca entre os
resultados quando a raz&o entre as massas especificas aumenta.
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Figura 36. Norma L, dos erros da velocidade: Casos (a) Viscoso 1, (b)

Inviscido 2 e (c) Viscoso 2.
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As correntes esplrias também podem ser medidas pela Energia
Cinética Total (TKE) do escoamento, como mostrado por Francois et al.
(2006):

N

TKE = %Z pVu, -u, (4.15)
i=1

onde i indica o volume no qual a energia cinética é avaliada e V

representa seu volume.

A determinacdo da evolugdo de TKE ao longo do tempo testa a
capacidade do modelo de curvatura de amortecer as correntes espurias,
que corresponde ao comportamento desejavel, ou de amplifica-las.

Apds 500 passos de tempo, como ilustrado para 0s casos
Inviscido 1 e Viscoso 1 na Figura 37 (a) e (b), as correntes espUrias sao
amortecidas apenas quando o método HF é empregado. Esses resultados
foram obtidos utilizando-se uma malha com 40 x 40 volumes e um
passo de tempo de 0,001.

3,5x10°
. —HF

- - HF-fc modificado
HF-fc, R=1,9(Ax)"*

-+ - - Convolugao, R=1,Br\x“‘“

-------- HF2, R=0,15

—-— HF2, R=1,9Ax""

3,0x10° -

2,5x10°

2,0x10° 4

TKE

1,5x10°
1,0x10°
50x10° 4 | ¥

0,0 4

0,0 0,1 0,2 03 0,4 0,5
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Figura 37. Evolugdo temporal de TKE para 0s casos (a) Inviscido 1 e (b)
Viscoso 1 ap6s 500 passos de tempo e (c) para o caso Inviscido 1 apds 2000
passos de tempo.
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Com o decorrer do tempo, as correntes espurias sdo amplificadas
qguando a técnica da convolucdo (a linha pontilhada aproximadamente
vertical, préxima a origem de ambos os gréaficos) e os métodos HF-fc e
HF2 sdo empregados. Enquanto que a energia cinética total obtida pelos
dois primeiros modelos cresce indefinidamente, a energia resultante do
uso do modelo HF2 cresce a uma taxa menor até se estabilizar em
valores de TKE da ordem de 107?.

Na Figura 37 também é mostrado o resultado obtido com o
modelo HF-fc modificado (linha tracejada), que corresponde ao método
HF-fc com um ndcleo cujo tamanho diminui ao longo do tempo da
seguinte forma:

d= (1,9\/A_x )exp(—2t) , (4.16)

onde o fator -2, que multiplica o tempo t, foi escolhido aleatoriamente.

Ao limitar a acdo do filtro ao longo do tempo, as correntes
espurias sdo amortecidas e, portanto, a energia cinética total decai a uma
taxa maior do que aquela obtida com o método HF. Tal comportamento
decrescente também ¢é observado quando malhas com 160 x 160
volumes sdo empregadas. E persiste apds 2000 passos de tempo para
uma malha com 40 x 40 volumes, como pode ser visto na Figura 37(c).
Os tempos totais de computacdo das simulagdes, cujos resultados séo
mostrados nessa figura, foram de aproximadamente 3700 s para o
método HF e de 5200 s para 0 método HF-fc madificado.

Por outro lado, o emprego de filtros temporarios ndo foi capaz de
produzir o mesmo efeito nos resultados obtidos com a técnica da
convolucdo e com o método HF2.

O efeito da amplificacdo das correntes esplrias pode ser drastico,
levando & completa deformacéo da interface da gota, como é mostrado
na Figura 38.

Considerando todos os resultados apresentados nesta secdo, pode-
se concluir que:

1. O comportamento crescente dos erros da velocidade e da
curvatura com o refino da malha para o método HF esta
associado a anisotropia local do campo de curvaturg;

2. A aplicacdo de um filtro a este campo resultou na reducédo
dos erros com o0 aumento da resolucdo da malha para o
método HF;

3. O melhor filtro consiste naquele que atribui pesos aos
volumes vizinhos inversamente proporcionais a sua
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distancia do volume de interesse, no qual a curvatura esta
sendo avaliada. Tal filtro é empregado pelo método HF-fc;

8
HF

> 4
2 -
1 1 1
00 2 4 6 8
X
(@)
8
| Convolugao
6 -
> 41
2 -
1 1 1
00 2 4 6 8
X

(b)
Figura 38. Campo de f ap6s 500 passos de tempo para o caso Inviscido 1: (a)
método HF e (b) técnica da convolugdo (d=1,9Ax"").
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4. Como demonstrado pela evolucdo de TKE ao longo do
tempo, a atuacdo desse filtro deve ser restringida a alguns
passos de tempo (método HF-fc modificado);

5. Embora ndo haja diferenca entre os resultados para os casos
inviscido e viscoso apds um unico passo de tempo, quando
processos mais longos sdo considerados, verifica-se que a
viscosidade ajuda a dissipar as correntes espurias.

4.3.2. Bolha ascendente em um fluido em repouso

Este teste consiste na simulacdo do escoamento de uma bolha
imersa em um fluido mais denso (Figura 39). Enquanto a bolha ascende
em direcdo ao topo do dominio, ela se deforma. A taxa com a qual essa
deformacéo ocorre depende da magnitude do coeficiente de tensdo
interfacial: quanto maior for esse parametro, menor serd a deformacao
da bolha.

g=98 mlsl

Fluido 2

Ho

Lo

L

Figura 39. Bolha ascendente.

A escala de importancia dos parametros envolvidos nesse
escoamento pode ser indicada por dois ndmeros adimensionais: o
nimero de E6tvds (Eo) e o nimero de Morton (M). Esses parametros
adimensionais sdo expressos por
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2
o299 , 4.17)
(el
onde d é o diametro da bolha, e

4
m=2te (4.18)

p,-0°

2

Como pode ser observado dessas expressdes, 0 numero de
Morton envolve apenas propriedades fisicas dos fluidos além da
aceleracdo da gravidade, enquanto que o numero de E6tvos (também
conhecido como nimero de Bond) representa o tamanho adimensional
da bolha (UNVERDI; TRYGGVASON, 1992).

Dois casos foram simulados nesta etapa, conforme os publicados
por Francois et al. (2006), Ginzburg e Wittum (2001) e Unverdi e
Tryggvason (1992). Os valores dos parametros empregados nas
simulagfes do caso Francois sdo listados na Tabela 4-2, enquanto que 0s
pardmetros empregados no caso Ginzburg/Unverdi sdo mostrados nas
Tabela 4-3 e Tabela 4-4.

Tabela 4-2. Bolha ascendente: valores dos parametros do caso Francois.

Valor
1,226
1000
1,137
1,78x10°
728

Parémetro

Massa especifica do fluido 1

Massa especifica do fluido 2

Viscosidade do fluido 1

Viscosidade do fluido 2

Coeficiente de tensdo interfacial

Passo de tempo 107

Critério de convergéncia parauev 10™
Critério de convergéncia paraP 1

Critério de convergéncia para f
Tamanho da malha

Raio da bolha

Comprimento do dominio

Altura do dominio

Posicdo inicial da bolha em x (L)
Posicdo inicial da bolha em y (Hg)
Nimero de E6tvos

10°
40 x 60 e 80 x 120 volumes
1/3
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Tabela 4-3. Bolha ascendente: valores dos parametros do caso
Ginzburg/Unverdi.

aso 0 TPy 1 o (N/m S ! alha

c Eo M (N/m)  AL(s) ‘gr;'/tsu)v Malh
A 1 107 88 0,109 5x107 10° 32 x 64
B 1 10" 493 0,109 10" 10 32 x 64
C 10 10* 88 0,0109  5x10° 10° 64 x 128
D 10 10 493 0,0109  5x10° 10 32 x 64
E 104 10 85 1,05x10°  5x10° 10° 256512
F 104 10> 479  1,05x10° 5x10° 10 32 x 64

Tabela 4-4. Bolha ascendente: valores das propriedades, das dimensdes e dos
parametros numéricos para o caso Ginzburg/Unverdi.

Parametro

Valor

Massa especifica do fluido 1
Massa especifica do fluido 2
Viscosidade do fluido 1

Passo de tempo

Critério de convergéncia para P
Critério de convergéncia para f
Raio da bolha

Comprimento do dominio

Altura do dominio

Posicdo inicial da bolha em x (L)
Posicdo inicial da bolha em y (Hg)

25 kg/m’

1000 kg/m®

1,22x10* Pa's

5x10°° s para todos os sub-
casos, com excegdo do caso A,
em que foi usado 10 s
0,001 Pa

10°

1,67x10°m

0,01 m

0,02 m

0,005 m

0,0075 m

Em ambos os casos foi atribuida condicdo de deslizamento e
impermeabilidade a todas as fronteiras do dominio e em todas as
simulagGes empregaram-se malhas cartesianas uniformes.

Caso Francois

As simulacdes numéricas deste caso foram realizadas até um
tempo de 0,5. Uma vez que o nimero de E6tvos para este caso é igual a
5,98, os efeitos da tensdo interfacial sdo relevantes.

A Figura 40 ilustra a interface da bolha no final das simulagdes
obtida empregando-se cada um dos modelos de curvatura e uma malha
de 80 x 120 volumes. A linha que define a interface nesta figura foi
construida pela técnica PLIC (ver capitulo 3).
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050 075 100 1.28 1,50 1,75

——HF-fe,d =6 Ax
20
184
18
>
124
10 T T T T T
02s 050 078 1,00 1.28 1,50 178
x
20 —— HF-fc modificada)
d =6 ax exp{-10t)
18
154
=
144
124
10 T
0328 050 078 100 128 1.50 175
x

Figura 40. Interface da bolha do caso Francois obtida com (a) método HF, (b)
HF2 (Rfino = 0,15), (c) técnica da convolugéo (d=3Ax), (d) HF-fc (d=6Ax), (e)
HF-fc (d=1,9Ax"°) e (f) HF-fc modificado (d=6Ax exp[-10t]).

Enquanto que as interfaces obtidas pelos modelos HF, HF2 e HF-
fc modificado ndo apresentam diferencas significativas entre si, 0s
outros dois modelos exibem expressivas diferencas na forma da
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interface. Os resultados para o método HF e para a técnica da
convolucdo concordam com os publicados por Francois e colaboradores.

As ondulagdes mostradas nas Figura 40 (c) e (d) parecem ser
originadas pelas correntes esplrias geradas quando um filtro por
convolucéo é aplicado ao longo de toda a simulacio. Esta conclusdo é
corroborada pelo resultado obtido pelo modelo HF-fc modificado, o
qual ndo apresenta ondula¢Bes na interface uma vez que o filtro atua
apenas até um tempo de 0,18.

Por outro lado, o resultado produzido pelo modelo HF-fc na
Figura 40 (e) sugere que o comprimento do ndcleo foi
superdimensionado e, consequentemente, volumes que estdo muito
afastados daquele em que € avaliada a curvatura sdo considerados em
seu célculo.

Na Figura 41, a interface da bolha obtida com o método HF para
malhas com 40 x 60 e 80 x 120 volumes é comparada com a curva de
fracdo volumétrica igual a 0,5, resultante da simulagéo do problema com
0 cddigo comercial ANSYS CFX® 12.0 para malhas com mesmos
tamanhos.

Malha 40 x 60: ) Malha BO x 120:
e HF ——HF
= - - ANSYS CFX™ 12,0 - - - ANSYS CFX™ 12.0

0,50 078 100 128 1,50 0.50 075 100 1.28 150

(a) t=0,2 (40 x 60 volumes) (b) t=0,2 (80 x 120 volumes)

Maiha 40 x 60 o Malha B0 x 120:
F —— HF
- - - ANSYS CFX™ 12.0 ANSYS CFX"™ 12.0

050 075 1,00 1,28 150 0.50 075 100 1.28 150

(c) t=0,35 (40 x 60 volumes) (d) t=0,35 (80 x 120 volumes)



111

Malha 80 x 120:

ANSYS CFX™ 12.0

Maiha 40 x 60:
—— HF

ANSYS CFX™ 120

0,50 078 100 128 1,50 0.50 075 100 1.28 1,50

(e) t=0,5 (40 x 60 volumes) (f)t=10,5 (80 x 120 volumes)

Figura 41. Comparagdo entre os resultados obtidos com o método HF (linha
continua) e com o software ANSYS CFX® 12.0 (linha tracejada): (a), (c) e (e)
malha com 40 x 60 volumes; (b), (d) e (f) malha com 80 x 120 volumes.

Como esse software comercial ndo dispde de um método que
limita a espessura da interface a um volume de controle, a interface
mostrada na figura foi obtida tracando-se uma isolinha com fragdo
volumétrica igual a 0,5.

No célculo da curvatura da interface, o codigo comercial ANSYS
CFX® emprega um método de suavizacdo do campo de fracdo
volumétrica, o qual ndo é descrito em seu manual. A presenca de
ondulagbes na interface da bolha obtida com o codigo comercial sugere
gue 0 método usado na avaliacdo da curvatura é propenso a ocorréncia
de correntes espurias. Porém, os efeitos desse campo espurio sao
atenuados com o refino da malha, como pode ser constatado da Figura
41.

Caso Ginzburg/Unverdi

Enquanto que no caso anterior o nimero de EStvds era mantido
constante, neste caso ele varia entre 1 e 104. Quanto menor o valor deste
nimero adimensional, maiores sdo os efeitos da tensdo interfacial ou
menos deformada é a bolha. J& o niimero de Morton variou de 107 a 100
nos casos simulados.

Esses dois nimeros adimensionais em conjunto definem o regime
de escoamento da bolha: nos casos A e B, a bolha mantém sua forma
esférica no tempo final da simulagdo (0,06 s); nos casos C e D, ela
atinge o regime elipsoidal enquanto que, nos casos E e F, a bolha
adquire a forma de uma calota esférica. Nos Ultimos quatro casos,
simulou-se o problema por 1800 passos de tempo.
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A Figura 42 mostra a forma final da bolha obtida no presente
trabalho empregando-se o método HF para cada um dos casos listados
na Tabela 4-3. Para todos os casos, com excecdo do caso E, também €
ilustrada a interface obtida por Ginzburg e Wittum (linha vermelha
tracejada). Como pode ser observado, ha excelente concordancia entre
0s resultados.

A bolha do caso E desenvolve uma “saia” apos alguns passos de
tempo. Esta caracteristica também pode ser observada nos resultados
obtidos por Ginzburg e Wittum (2001). Infelizmente esses resultados
ndo puderam ser reproduzidos nesta figura. Estes resultados também
concordam qualitativamente com aqueles obtidos por Unverdi e
Tryggvason (1992).

Como pode ser observado ao se comparar as Figura 42 (e) e (f), a
posi¢do final da bolha é quase a mesma quando o nimero de Morton
varia de 0,1 a 100, mantendo-se o valor de Eo alto e constante. Para um
alto valor desse nimero, o arrasto de forma é mais significativo do que o
arrasto viscoso e, portanto, o escoamento ndo depende mais do valor do
namero de Morton.

0,020 0,020

0,015 - Q 0,015
0,010 4 O

E 0,010 E
> >

0,005 0,005

Presente trabalho Presente trabalho
— - - Ginzburg e Wittum (2001) ~ — - Ginzburg e Wittum (2001)
0,000 T 0,000 T
0,000 0,005 0,010 0,000 0,005 0,010
x (m) x (m)

(a) Eo =1, M=10"' (b) Eo =1, M=10"
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£ £ 00104
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0,005 0,005
—— Presente trabalho —— Presente trabalho
~ — - Ginzburg e Wittum (2001) — - - Ginzburg e Wittum (2001)
0,000 T 0,000 T
0,000 0,005 0,010 0,000 0,005 0,010
x (m) x (m)
(c) Eo =10, M=10" (d) Eo =10, M=10"
0,020 0,020
0,015 0,015
E 0,010~ £E o010
> >
0,005 0,005
—— Presente trabalho Presente trabalho
- - - Ginzburg e Wittum (2001)
0,000 T 0,000 T
0,000 0,005 0,010 0,000 0,005 0,010
x (m) x (m)

(e) Eo =104, M=10" (f) Eo =104, M=10?
Figura 42. Comparagcdo entre a forma final da interface da bolha ascendente

obtida neste trabalho (linha continua) e por Ginzburg e Wittum (linha vermelha
tracejada). Cada letra corresponde a um dos casos listados na Tabela 4-3.
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Caso A

Caso B
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Os resultados aqui apresentados também foram validados ao
comparar-se as linhas de corrente® obtidas ao final da simulacéo com o
método HF aquelas publicadas na literatura, conforme ilustrado na
Figura 43 Salienta-se que, para uma melhor visualizagdo, foram
excluidas algumas linhas de corrente das figuras referentes aos
resultados deste trabalho.
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0015

gDDW

0.005

0002 0004 0006 0008 001
x(m)

(a) Presente trabalho.

002

0015

Euwi}
l -

0.005 =

o

PR IS Y  A
T00z 0004 0005 0008 001
x(m)

(d) Presente trabalho. (e) Ginzburg e Wittum. () Unverdi e Tryggvason.

2 As linhas de corrente foram obtidas tomando-se um referencial & velocidade
média da bolha.



Caso D

Caso C
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(9) Presente trabalho.
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(j) Presente trabalho.

(h) Ginzburg e Wittum.
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(i) Unverdi e Tryggvason.

I

00

(k) Ginzburg e Wittum. () Unverdi e Tryggvason.
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Caso F
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Figura 43. Linhas de corrente do caso Ginzburg/Unverdi.

Como pode ser constatado desta figura, ha concordancia entre as
linhas de corrente obtidas neste trabalho e as apresentadas na literatura
para todos os casos com exce¢do do caso A. Para este caso, 0 algoritmo
implementado nesta tese ndo foi capaz de reproduzir os vortices
formados na regido inferior da bolha. A presenca desses vortices tende a
reduzir a pressdo na regido inferior a bolha, desacelerando-a. Este
raciocinio encontra respaldo quando sdo comparados os valores dos
nimeros de Reynolds e de Weber obtidos por Ginzburg e Wittum
aqueles obtidos neste trabalho (Tabela 4-5 e Tabela 4-6). Os valores
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desses numeros adimensionais sdo calculados quando a bolha alcanga o
regime permanente, ou seja, quando sua velocidade média atinge um
valor constante (velocidade terminal).

O numero de Reynolds é definido por

Re=P2 9V (4.19)
H,
onde v, é a velocidade média da bolha e é expressa por
= M , (4.20)
’ .[vf dv

onde V é o volume da bolha. Por sua vez, o nimero de Weber é expresso
por

_P ~d‘V§
> .

We (4.21)

Tabela 4-5. Comparacédo dos valores de Re para o caso Ginzburg/Unverdi.

Caso Re Re presente Diferenca
literatura trabalho Re (%)
A 42 45,33 7,93
B 4,46 4,54 1,79
C 21,55 22,95 6,50
D 3,50 3,52 0,57
E 22,50 20,08 10,76
F 3,58 3,40 5,03

Tabela 4-6. Comparacédo dos valores de We para o caso Ginzburg/Unverdi.

Caso We We presente Diferenca
literatura trabalho We (%)

A 0,58 0,65 12,07

B 0,20 0,21 5

C 1,47 1,66 12,93

D 1,18 1,24 5,08

E 15,60 12,49 19,94

F 12,53 11,32 9,66
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As maiores diferencas apresentadas entre os resultados obtidos
nesta tese e os reportados por Ginzburg e Wittum (2001) correspondem
ao caso E, aquele em que ha a formagdo de uma “saia”. No artigo de
Ginzburg e Wittum, ao final da simulagdo, essa saia se rompe e, por
isso, 0s autores ndo puderam utilizar a técnica de splines proposta por
eles para alinhar a malha com a interface. Em vez disso, empregaram
uma malha cartesiana com 64 x 128 volumes.

Por outro lado, ndo foi observada a ruptura dessa saia neste
trabalho®, ja que uma malha mais fina foi empregada. Essa diferenca
entre a forma final da bolha pode justificar a diferenca entre os valores
apresentados na Tabela 4-5 e na Tabela 4-6, embora ndo seja possivel
identificar qual das duas formas corresponde realmente a forma final da
bolha.

Outros dois casos em que as diferencas percentuais entre 0s
resultados ndo podem ser consideradas satisfatorias sdo o0 caso A e 0
caso C. Para o primeiro caso, pode-se atribuir essa discrepancia a
diferenca entre os escoamentos obtidos: enquanto que na literatura ha o
relato da formacdo de vortices na porcdo inferior da bolha, neste
trabalho eles ndo estdo presentes.

Em relacdo ao caso C, assim como para o caso E, a diferenca
pode ser justificada pelo emprego de diferentes refinos da malha:
enquanto que nesta tese utilizou-se uma malha com 64 x 128 volumes,
no trabalho de Ginzburg e Wittum, foi usada uma malha mais grossa
com 32 x 64 volumes.

Collins (1965) deduziu analiticamente uma equacdo para a
“velocidade do nariz” de uma bolha bidimensional, que ascende em um
canal com largura 2b, atingindo o regime de calota esférica. Segundo
ele, essa velocidade é dada por

v?P :[g—'b(3—tgh205)-tghoc}2 , com a="%, (4.22)
6r 2b

onde 2c € a largura da bolha. Logo, uma vez que a bolha dos casos E e
F atinge o regime para o qual a expressdo de Collins é valida, pode-se
validar a magnitude da velocidade do nariz da bolha obtida
numericamente com o valor analitico.

% Nesta tese, a ruptura do fluido ocorre quando a espessura do fluido é menor
do que o tamanho dos volumes de controle da malha computacional.
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Para o0 caso E, essa velocidade obtida numericamente vale
6,846x10 m/s contra 6,832x102 m/s obtida da equacdo (4.22). A
diferenca percentual entre esses valores € igual a 0,2%. Ja para o caso F,
essa diferenca é de 3,3%: os valores obtidos numérica e analiticamente
sdo iguais a 0,0645 m/s e 0,0624 m/s, respectivamente. Esses valores
sdo considerados satisfatérios e validam a velocidade do nariz da bolha
em regime de calota esférica resultante das simulagGes numéricas.

O caso Ginzburg/Unverdi também foi simulado empregando-se
os demais modelos de curvatura apresentados nesta tese, de forma a
avaliar seu desempenho. Com excecdo do caso E, os resultados obtidos
com os demais modelos apresentaram discretas diferengas quando
comparados ao obtido pelo método HF. Para o caso E, como pode ser
observado na Figura 44>, a bolha obtida com a técnica da convolucéo
exibiu uma sequéncia de pequenas bolhas no lugar da saia, enquanto que
0s resultados obtidos com os outros modelos mostraram boa
concordancia com o método HF.

Um aspecto importante a ser considerado é o tempo consumido
na simulacdo desse problema empregando-se cada um dos modelos de
curvatura. Para o caso E, o qual foi simulado com a malha mais fina
dentre todos os casos, em relacdo ao método HF, a simulacdo
empregando o método HF2 (Rgiiro = 0,12 mm) consumiu quase o dobro
do tempo. J& a simulacdo com o método HF-fc modificado (d = 3Ax
exp[-10t]) e a técnica da convolucdo (d = 3Ax ) gastaram 15% e 50% a
mais de tempo de computagdo respectivamente, enquanto que o método
HF-fc (d = 3Ax) despendeu 12% a menos do tempo gasto pelo método
HF.

Com base nos resultados tanto para o caso Ginzburg/Unverdi
guanto para o caso Francois, pode-se concluir que os métodos HF, HF2
e HF-fc modificado avaliam satisfatoriamente a curvatura da interface
de uma bolha ascendente, independentemente do regime de escoamento.
Em termos de tempo computacional, o0 método HF apresentou melhor
desempenho do que os outros dois.

LA falta de simetria na figura (b) é devida ao p6s-processamento: nao foi
possivel excluir todos os segmentos de reta que ligavam uma bolha a outra.



120

0,016

——HF

0,014 o

0,012

y (m)

0,010

0,008

T T
0,002 0,004 0,006 0,008
x (m)

0,016
—— Convolugéo
d_ =3Ax=0,12mm

0,014

0,012

0,010 l\j

0,008

y (m)

T T
0,002 0,004 0,006 0,008

(b)

Figura 44. Bolha do caso E em t = 0,09 s obtida com (a) método HF e (b)
técnica da convolugéo (d=3Ax).

Também constatou-se que 0s modelos de curvatura que envolvem
a operacdo de convolugdo sdo mais propensos a geracdo de correntes
espurias, cuja presenga é caracterizada por ondulagGes na porgao inferior
da interface da bolha. Além disso, o super-dimensionamento do nucleo
de convolugédo conduz a deformagdes excessivas da bolha. J& 0 emprego
do método HF-fc modificado minimiza os efeitos das correntes espurias.
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4.3.3. Onda capilar

Neste caso-teste sera avaliado o desempenho apenas dos métodos
HF e HF-fc modificado, uma vez que, com base nas conclusdes dos
outros dois testes, eles constituem as melhores opgdes de avaliacdo da
curvatura da interface.

Este teste é constituido de um dominio quadrado ocupado por
dois fluidos com propriedades fisicas iguais, divididos por uma interface
(GLITZ; SILVA; MALISKA, 2011). Uma perturbacdo é entdo aplicada
a interface ilustrada na Figura 45 e expressa por

27 X
y:Aosen( . ) (4.23)

onde A, é a amplitude inicial da perturbacdo. Esta perturbacéo, na

auséncia da aceleragdo da gravidade, serd amortecida pelos efeitos da
viscosidade e da tenséo interfacial.

Fluido 2

/_‘ﬂ\/
¥ -

Fluido 1

L/2

L/2

“ 2

L

Figura 45. Configuracdo inicial do escoamento de uma onda capilar.
Em seu trabalho, Prosperetti (1981) deduziu uma solugdo

analitica para a amplitude da perturbacdo em funcdo do tempo
considerando as equacdes de Navier-Stokes linearizadas:
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1— 2.4

Alt) = A 4'82)‘/41( ZAOerfc(vkzt)l/Z
8(1-4p8)vk" +w;
(4.24)

4

+,21:li_l,[ z;oiz/‘q/lz —U, JEXID[(Z,.2 —vk? )t:|erfc<zit1/z )

!

onde k é o nimero de onda, v é a viscosidade cinemética dos fluidos, ug
é a velocidade inicial da perturbacdo (igual a zero para o caso simulado),
o, € a frequéncia natural do sistema e é dada por

N1
@, =( ok ] . (4.25)
P+ P,

O parametro B na equacdo (4.24) é expresso pela seguinte
relacdo entre as massas especificas dos fluidos:

PPy
p= m , (4.26)

enquanto que z; sdo raizes complexas da seguinte equacao:

z* —4ﬁ(k2v)1/2 7’ +2(1-6p)k’vz*
» . (4.27)
+4(1—3,b’)(k2v) z+(1-48)k"v’ +w; =0

E, por sua vez,
I, :(Zz _21)(23 _zl)(z4 _21) ' (4.28)

sendo I', , I, e I', obtidos de maneira analoga, bastando apenas

permurtar-se os indices de z;.

Os resultados obtidos nesta tese serdo comparados a essa solugéo
analitica.

A Tabela 4-7 lista os pardmetros empregados nas simulagdes do
teste da onda capilar.

Em todas as simulagdes foram utilizadas condi¢Ges de contorno
periddicas nas fronteiras leste e oeste e condi¢cdo de deslizamento e
impermeabilidade nas fronteiras norte e sul. As malhas empregadas sao
cartesianas e uniformes.



Tabela 4-7. Valores dos pardmetros do problema da onda capilar.

Parametro

Valor

Massa especifica dos fluidos
Viscosidade dos fluidos

Tensdo interfacial

Comprimento do dominio
Comprimento de onda da perturbacéo
Amplitude inicial

Frequéncia natural

Nuimero de Ohnesorge

Passo de tempo

Critérios de convergéncia parau e v
Critério de convergéncia para P

1 kg/m®
0,011 Pas
0,3704 N/m
Im

Im

0,01 m
6,778 Hz
1/(3000)°°
10°s

107 m/s
10" Pa
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Critério de convergéncia para f 107
8x8,16 x 16, 32 x 32,

Tamanhos de malha 64 x 64 volumes

O ndmero de Ohnesorge presente na Tabela 4-7 é definido como

- (4.29)
1jp-o-~L

A comparacao entre as solucGes analitica e numérica foi realizada
tomando-se a norma L, dos valores da amplitude ao longo do tempo
para o ponto em que a amplitude inicial € maxima (x = 0,25 m):

Oh=

N

2
1 Z(Anumérica - Aanah’tr’ca ) (430)

E(A):A_ i=1 N
0

onde N é o nimero de pontos ao longo do tempo. Neste trabalho,
utilizou-se N igual a 601. Desta forma foram incluidos o valor inicial da
amplitude e seu valor a cada 0,005 s.

A Tabela 4-8 mostra os valores dos erros obtidos numericamente,
empregando-se os métodos HF e HF-fc modificado. Para este modelo,
foi utilizado um nicleo com comprimento igual a d = 3Ax exp(-10t). Ou
seja, o efeito do filtro cessa apds aproximadamente 0,11 s (2200 passos
de tempo).
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Tabela 4-8. Erro relativo da amplitude da perturbagdo na onda capilar para
diferentes tamanhos de malha.

Malha Modelo HF Modelo HF-fc modificado

8x8 0,0478 0,0559
16 x 16 0,0214 0,0187
32x32 0,0049 0,0055
64 x 64 0,0046 0,0049

Como pode ser observado nesta tabela, quanto mais refinada a
malha, menor o erro. Entretanto, a taxa com que esse erro diminui
também decresce com o refino da malha. Verifica-se também que os
dois modelos apresentam erros de mesma ordem, com o método HF
apresentando erros levemente menores do que o modelo HF-fc
modificado. A evolucdo temporal do modulo da amplitude da onda
capilar para os dois modelos é apresentada na Figura 46.

Para malhas com 8 x 8 volumes, os resultados com 0 modelo HF-
fc modificado apresentaram uma maior defasagem em relacéo a solucéo
analitica do que os obtidos com o método HF. Em ambos os modelos,
essa defasagem é atenuada com o refino da malha. Porém, a partir da
malha com 64 x 64 volumes, ela volta a aumentar.

0,0125

8x8 volumes
4 16x16 volumes
0,0100 * 32x32 volumes
64x64 volumes

Prosperetti

0,0075

0,0050

|Amplitude| (m)

0,0025

0,0000

-0,0025 T T T T T
0,0 05 1.0 1.5 2,0 25 3.0

t(s)
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0,0125

8x8 volumes
4 16x16 volumes
0,0100 * 32x32 volumes
64x64 volumes
Prosperetti

0,0075

0,0050
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0,0025

0,0000

-0.0025 T T T T T
0,0 05 1,0 15 2,0 25 3.0

(b)

Figura 46. Evolugdo temporal do mddulo da amplitude: (a) modelo HF e (b)
modelo HF-fc modificado.

Os resultados obtidos na simulacdo do escoamento da onda
capilar permitem concluir que o método HF apresentou melhor
desempenho, atingindo menores erros quando malhas mais finas séo
empregadas.

4.4, CONCLUSOES

A performance de cinco modelos de curvatura — trés deles
reportados na literatura e dois propostos neste trabalho — foi avaliada
neste capitulo a partir da simulacéo de trés casos-testes: 0 caso da gota
estatica em equilibrio, da bolha ascendente e da onda capilar.

No primeiro teste, quando a norma L, do erro da velocidade foi

analisada, os erros obtidos pela técnica da convolugdo exibiram
convergéncia de primeira ordem, enquanto que foi verificada
convergéncia de segunda ordem para os demais modelos. Entretanto, ha
uma tendéncia crescente deste erro com o aumento da resolucdo da
malha para os resultados do método HF. Este foi também o
comportamento apresentado pela norma L, da curvatura, sugerindo que
0S erros na estimativa da curvatura afetam diretamente a geracdo de

correntes espdrias. Identificou-se que este erro estd associado a uma
anisotropia local do campo de curvatura, resultante da ndo-obediéncia a
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condi¢cdo h, ,, <H, <h no método HF. N&o foi encontrada na

literatura referéncia a esse problema e a sua causa, embora os resultados
apresentados por Francois et al. (2006) corroborem tal comportamento
deste método.

Essa tendéncia crescente do erro é reduzida quando a curvatura
de volumes vizinhos é considerada na estimativa da curvatura do
volume de interesse, ou seja, quando algum tipo de filtro é aplicado ao
método HF, que é a ideia explorada pelo modelo HF-fc. Contudo, foi
provado que a aplicacdo de tal filtro deve ser restringida no tempo, caso
contrario as correntes espurias serdo amplificadas.

Essa conclusdo pode ser extraida dos resultados do teste da bolha
ascendente, os quais exibiram excelente concordancia com aqueles
publicados na literatura quando os modelos HF e HF-fc modificado —
modelo proposto nesse trabalho — foram utilizados, enquanto que 0s
efeitos das correntes esplrias foram mais pronunciados nos resultados
obtidos pelos outros modelos (HF-fc e técnica da convolugdo). Também
concluiu-se que os resultados dos modelos que envolvem a operagéo de
convolucdo dependem fortemente do tamanho do ndcleo de convolugédo
empregado.

Neste trabalho foi ainda proposto o modelo HF2. Ele consiste em
duas modificagdes do modelo HF: uma melhor avaliacdo do valor da

curvatura nos volumes que ndo satisfaziam a condicéo h ,, <H, <h,, e

j-1/2 j+1/2

a aplicacdo de um filtro. Entretanto, verificou-se que, apesar de 0s erros
ap0s um passo de tempo diminuirem com o refino da malha, o0 método
proposto também gerava correntes esplrias que ndo eram amortecidas
com o tempo, mas sim estabilizavam. Contudo este aspecto ndo foi
visivel nos resultados para o caso da bolha ascendente, quando foi
observada grande concordancia entre os resultados do método HF2 e os
obtidos com o método HF.

Uma caracteristica indesejavel do método HF2 foram os altos
tempos computacionais despendidos nas simulagdes, que ndo o tornaram
competitivo com o método HF original.

Ja o método HF-fc modificado consiste na aplicacdo temporaria
de um filtro por convolugdo ao campo de curvatura. Com este artificio,
as correntes espurias ndo foram amplificadas como nos outros dois
métodos que envolvem operacdo de convolucdo e ainda explorou-se 0s
beneficios do emprego de um filtro na curvatura obtida pelo método HF,
resultando em menores erros nesse parametro.
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Tanto este método quanto o método HF mostraram-se capazes de
estimar satisfatoriamente a curvatura da interface no caso da onda
capilar, tendo o Gltimo atingido resultados levemente melhores do que o
HF-fc modificado.

Apesar de a solucdo apds um Unico passo de tempo para o
método HF se deteriorar com o refino da malha como mostrado no caso
da gota estatica, foi mostrado nos dois outros casos estudados que essa
deterioracdo é amenizada com a dissipacdo das correntes espdrias ao
longo do tempo, ndo comprometendo os resultados. Dentre todos 0s
métodos avaliados, 0 método HF é o que apresenta melhor relagéo entre
erros na estimativa da curvatura e tempo computacional e, por isso, foi
adotado no desenvolvimento do restante da tese.
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5. MODELAGEM NUMERICA DO ANGULO DE CONTATO

Conforme discutido no segundo capitulo, a modelagem da
curvatura da interface em volumes vizinhos a paredes é diferente da
adotada para volumes no interior do fluido. O método HF, apresentado
naquele capitulo, foi adaptado e empregado na simulagéo de dois casos-
teste e seus resultados serdo apresentados neste capitulo. Basicamente
serd avaliado aqui o desempenho do método HF na estimativa da
curvatura em trés volumes: volumeg, Volumesgjacene € VOIUMEparede
(Figura 47).

Neste capitulo, também serdo apresentadas modificagdes no
algoritmo original do método HF propostas neste trabalho, que visam a
reduzir os erros na avaliagdo da curvatura. Tais erros foram
identificados quando o caso classico da gota estatica, adaptado para essa
nova situacéo, foi simulado.

1- Volumeci
2- Volumeadjacente
3- VOlumeparBde

Figura 47. Volumes em que ha a determinacéo da curvatura da interface junto a
parede.

51. GOTA ESTATICA

O caso cléssico da gota estatica, abordado no capitulo anterior,
foi adaptado para essa nova situagcdo em que a interface faz contato com
a superficie sélida, conforme mostrado na Figura 48.
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Figura 48. Caso-teste da gota estética adaptado para o problema do angulo de
contato.

Aqui valem as mesmas consideragdes feitas naquele capitulo:
como os efeitos gravitacionais sdo desprezados, a gota estd sujeita
apenas ao gradiente de pressdo devido a acdo da tensdo interfacial e,
portanto, o campo de velocidade é nulo.

Porém, erros na estimativa da curvatura da interface geram
velocidades espurias, cuja magnitude deveria diminuir com o refino da
malha. Essa é justamente a analise feita com as simulagdes desse caso.
Esta analise se concentrara em erros na avaliagdo da curvatura da
interface que, como foi mostrado no capitulo anterior, esta diretamente
relacionada a geracdo de velocidades espurias. Além deste estudo,
verificou-se também o efeito do angulo de contato (8) no desempenho
do método HF.

Nesses estudos foram realizadas simulagcBes para quatro
tamanhos diferentes de malha® e sete valores diferentes do angulo de
contato, que variaram entre 30° e 150°.

Ao longo do texto, as unidades de todas as variaveis e dimensdes
dos casos simulados sdo omitidas, da mesma forma como procedido por
Afkhami e Bussmann (2007; 2008) e Afkhami, Zaleski e Bussmann

%2 Com excegdo das simulagBes para @ igual a 30°, quando trés malhas
diferentes foram empregadas.
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(2009) sem realizar qualquer adimensionalizagdo, porém, assumiu-se
gue as unidades sdo compativeis entre si.

Em todas essas simulages, a area da gota® foi mantida igual a
area de uma circunferéncia com raio igual a 0,2, independentemente do
valor do angulo de contato. Devido a essa restricdo, o dominio do
problema variou de acordo com o valor do angulo. Um resumo dos
tamanhos da malha, valores do angulo de contato e dimensdes do
dominio é apresentado na Tabela 5-1.

Tabela 5-1. Tamanhos das malhas e dimens6es do dominio empregadas nas
simulagdes da gota estética.

Angulo de Malhas Dimensoes

contato (9) do dominio
30° 80 x 20, 160 x 40, 320 x 80 HL::02]5
45° 40 x 10, 80 x 20, 160 x 40, 320 x 80 HL::0215
60° 40 x 10, 80 x 20, 160 x 40, 320 x 80 HL::0215
90° 40 x 20, 80 x 40, 160 x 80, 320 x 160 HL::0115
110° 40 x 40, 80 x 80, 160 x 160, 320 x 320 ,: - i
120° 40 x 40, 80 x 80, 160 x 160, 320 x 320 |I__| Z 1
150° 40 x 40, 80 x 80, 160 x 160, 320 x 320 h - 1

Considerou-se uma gota com massa especifica igual a 1000 e
viscosidade igual a 0,0841 em equilibrio e envolta por um fluido com
massa especifica 800 vezes menor e viscosidade 100 vezes menor. A
tensdo interfacial é igual a 0,1, resultando nos valores para 0 nimero de
Ohnesorge mostrados na Tabela 5-2, sendo este nimero expresso por

7

o red 1)

¥ Refere-se aqui a 4rea constante da gota, por se tratarem de simulacbes
bidimensionais. Isso é equivalente a manter o volume da gota constante.
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onde o e u s@0 a massa especifica e a viscosidade dindmica do fluido

1, respectivamente; o é a tensdo interfacial e D é o didmetro da gota.
Esse numero adimensional relaciona a for¢a viscosa com o produto
entre as forgas inercial e interfacial. Como os efeitos interfaciais sdo o
foco desse estudo, trata-se de um nimero adimensional adequado para
se referir a esse escoamento, onde os efeitos viscosos e inerciais também
estdo presentes.

Tabela 5-2. Valores do nimero de Ohnesorge em fungéo de 6.

Angulo de
contato (4) Oh

30° 0,00547

45° 0,00730

60° 0,00884

90° 0,01118

110° 0,01224

120° 0,01259

150° 0,01320

As simulacdes foram executadas por um Unico passo de tempo
igual a 10°, em um dominio com condicdo de impermeabilidade e
deslizamento em todas as fronteiras, com exce¢do da fronteira sul, a
qual foi atribuida condicdo de impermeabilidade e ndo-deslizamento. O
campo de fracdo volumétrica foi definido inicialmente com valores
exatos, obtidos por meio de integracdo da equagdo da circunferéncia,
enquanto que aos demais campos (velocidade e pressao) foi atribuido
valor zero. E, uma vez que o objetivo era a analise dos erros na
estimativa da curvatura da interface ap6s apenas um passo de tempo,
estabeleceram-se rigidos critérios de convergéncia: 10™* para as
componentes da velocidade, 10 para a pressdo e 10™*? para a fracdo
volumétrica.

Para a avaliagdo do comportamento do erro da curvatura,
empregou-se a norma L, , que é expressa por

Nuwal_int
LZ (K) :\/ z (K'I - Kexuta )2 /Nwa//int ' (52)

i=1

onde «, é a curvatura avaliada no centro dos volumes vizinhos a parede
e Nuai_int € 0 NUmMero de volumes vizinhos a parede e que contém a
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interface. Ou seja, no célculo dessa norma sdo considerados todos os
volumesg, VolumeS,gjacente € VOIUMESparede.
A Figura 49 mostra a norma L, da curvatura da interface em

funcdo do tamanho da malha para diferentes valores do angulo de
contato. Como pode ser observado nessa figura, apenas 0s erros para 6
igual a 60° e 90° apresentam comportamento monotdnico decrescente
com o refino da malha. Para 60°, o erro apresenta tendéncia de primeira
ordem, enquanto que, para 90°, esse erro é de segunda ordem.

Erros de segunda ordem sdo alcancados com angulo de 90°,
porque neste caso a fungdo altura fantasma possui 0 mesmo valor que a
funcdo altura do volume (H). Ja erros de primeira ordem sdo atingidos
com angulo de 60°, pois apenas uma aproximacao € necessaria para o
calculo de Hegnasma (€Quacdo (2.41)), uma vez que foi empregado um
esténcil paralelo a parede. Por esse raciocinio, erros com essa mesma
tendéncia deveriam ser apresentados para as gotas com angulos de
contato iguais a 45°, 110° e 120°. Entretanto, isso ndo foi observado.
Para angulo de contato igual a 45°, identificou-se a causa do desvio do
comportamento do erro em relagcdo ao comportamento esperado, a qual
sera discutida adiante. Entretanto, para angulos de contato de 110° e
120°, ndo foi possivel identificar essa causa.

104 - 2
3 *
- &
*
11 *
E —%k
] -
] i
0.1+ L -
= 0014 4y
3 A -7
] R
1E-3 4 e
3 R 4
1E-4 o v
1E-3 0,01 0,1

AX

Figura 49. Norma L, da curvatura da interface nos volumes vizinhos a parede.
Resultados obtidos apds um Unico passo de tempo.
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Ao analisar separadamente o comportamento do médulo do erro
da curvatura para cada um dos volumes vizinhos a fronteira (Figura 50),
verifica-se que, no caso de ¢ igual a 30° e 45° a estimativa da
curvatura para 0s volumesy e VvolumeSagjacene CONtribuem para o
crescimento do erro com o refino da malha. O erro para esses volumes é
maior do que 0 erro para 0 volumey,ede, que apresenta ainda tendéncia
de decrescer com o refino da malha.

Constata-se também que os piores resultados sdo obtidos para
angulos de contato entre 90° (exclusive) e 135°, chegando a alcancar
erros da ordem de 10.

Considerando o0s resultados para @<60° , verifica-se que 0
aumento do erro com o refino da malha esté relacionado & adogéo de um
esténcil perpendicular a superficie solida tanto para o calculo da
curvatura para o volumey (para angulo de 30°) quanto para o
VOlUME,gjacente (Para angulos de 30° e 45°). Um indicio neste sentido €
que, para angulos de contato de 60° e 90° foi adotado um esténcil
paralelo & parede para a determinacao da curvatura nesses volumes.
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Figura 50. Modulo do erro da curvatura para os volumes que contém a interface
e s8o vizinhos a parede ap6s um Unico passo de tempo: erros para volumey,
VOlUME;gjacente € VOIUMEpareqe.

A associacdo dos resultados de dois testes simples conduziu a
identificacdo do responsavel pelo aumento no erro. O primeiro desses
testes foi o deslocamento do centro da gota no eixo das abscissas em
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L/640. Com isso, os valores da fragdo volumétrica nos volumes da
fronteira foram alterados. Ja o segundo teste foi o calculo da curvatura
para 0s volumesg e VolumeSagjacente Para angulos menores do que 60°
utilizando um esténcil paralelo a parede.

Ao analisar os resultados de ambos os testes, concluiu-se que a
ndo satisfacao dos limites da malha (h,,, <H, <h,,,) pela funcao altura

para o volumey (H¢) implica maiores erros no célculo da curvatura
guando um esténcil perpendicular é usado. Conforme explicado
anteriormente, ao se empregar um esténcil perpendicular, duas
aproximagOes sdo adotadas para o célculo da curvatura para 0 volume:
a extrapolacdo linear da interface para o volume fantasma (Figura 47) e
a extrapolacdo da funcdo altura para o calculo de Hsantasma. Ja para a
determinagdo da curvatura no Vvolumeagjacente COM um  esténcil
perpendicular, apenas a primeira aproximacao é empregada, pois ndo é
necessario conhecer Heantasma-

A extrapolagdo da interface pode resultar numa funcgéo altura Hy,
gue ndo respeita os limites do volume (Figura 51), fazendo com que a
fracdo volumétrica extrapolada exerca um maior peso em Hg do que a
fracéo no volume,**. Como a fragdo volumétrica extrapolada é um valor
aproximado, seu erro é transmitido & funcéo altura e, consequentemente,
a curvatura da interface.

A solucdo proposta neste trabalho para reduzir os erros na
estimativa da curvatura consiste em (Figura 52 e Figura 53):

— No caso de esténcil perpendicular a parede, avaliar se a
funcdo altura H obedece aos limites hiqr € hgyp;

— Caso Hg nédo respeite os limites, seleciona-se um esténcil
paralelo e avalia-se se a hova H, respeita os limites. Caso
respeite, toma-se como esténcil definitivo o esténcil
paralelo, caso contrario o esténcil perpendicular é tomado
como definitivo.

% Lembrando que a funco altura é o somatério do produto entre a fracéo
volumétrica e o incremento espacial no sentido da direcdo dominante.



138

hsup [ sa —
Rint Interface T
©

extrapolada ¢

Figura 51. Situagcdo em que H,, ndo respeita os limites da malha. Os limites séo
indicados por hjqs & hgyp.

A avaliagdo dos limites é feita apenas quando o esténcil
perpendicular é tomado inicialmente, porque os testes demonstraram
gue, quando o esténcil inicial era paralelo a superficie sélida e H, nédo
respeitava os limites, a modificagdo do esténcil gerava erros maiores do
gue os iniciais, ndo se mostrando vantajosa.

Supondo uma malha uniforme, os limites, por sua vez, sdo
expressos por:

h.s=3A e h, =4A, para >90° ou esténcil paralelo;

(5.3)
h=A e h, =2A, para §<90° e esténcil perpendicular

onde A é o tamanho dos volumes de controle na direcdo pertinente.

Ao aplicar o algoritmo modificado ao calculo das func6es altura,
constatou-se uma melhora nos resultados apds um Gnico passo de tempo
para € <60°, como mostrado nas Figura 54 e Figura 55. Por outro lado,
para valores do angulo de contato entre 45° (exclusive) e 135°, a nova
metodologia ndo alterou os resultados, pois esténceis paralelos foram
inicialmente empregados na determinacdo das funcGes altura. Ja para
angulos maiores do que 135°, o algoritmo modificado surtiu efeito
contrario para os calculos do VOlUMe,gjacente: OS €TOS @aumentaram a uma
taxa maior com o refino da malha.
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Determinar parede em contato
com a interface

8>135°

l_ou3<45" 5“535135"]

Esténcil Esténcil
perpendicular paralelo
l Esténcil
paralelo
Extrapolar a interface para Calcular Ho &
o volume fantasma Hi
l Nao
Célcular Ha e
Calcular He & H1
Hi1
Hel satisfaz os
He satisfaz os limites?

imites? i
limites? Nao

Sim
+ Sim Calcular Hiantasma
Calcular Hrantasma Usar esténcil SRicee oo, (24l
conforme eq. (2.42) perpendicular ﬁ
Calcular as componentes do vetor Calcular as componentes do vetor
normal a interface e a curvatura normal & interface e a curvatura

Figura 52. Fluxograma modificado proposto neste trabalho para o célculo da
curvatura no volumey,.

Analisando os resultados para a malha com 160 x 160 volumes
para @=150°, percebe-se que, no calculo de H inicialmente foi
utilizado um esténcil perpendicular para 0 volume,gjacente: COmMo 0 valor
da funcdo altura ndo obedecia aos limites, adotou-se um esténcil
paralelo a parede, o qual resultou em uma H cujo valor satisfazia os
limites hins € hgyp. Porém, para este novo esténcil, o erro da curvatura foi
maior. Este maior erro é devido a pior estimativa tanto da derivada
primeira quanto da derivada segunda da funcdo altura. No caso da
derivada segunda, seu numerador deveria ser apenas uma ordem de
grandeza maior do que o denominador. Porém, com o novo esténcil, o
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numerador possui ordem de 10 enquanto que o denominador é da
ordem de 10°. Ja para o esténcil perpendicular, a razdo de 10 é
preservada, apesar de a fungdo altura Hg ndo respeitar os limites.

i VO|UmeadjaoenlB E

Extrapolar a interface para
o volume fantasma

Determinar a dire¢do dominante do
campo de fragdes volumétricas

Determinar a parede em contato
com a interface

Esténcil Esténcil
perpendicular paralelo

Esténcil
l paralelo l
Calcular Hel, Hi l Célcular He e
&k Calcular Ha e i

Nao Hi [

Hel satisfaz os
limites?

He satisfaz os
limites?

. id Sim

perpendicular conforme eq. (2.41)

Usar esténcil Célcular Hrantasma

Calcular as componentes do vetor
normal a interface e a curvatura

Calcular as componentes do vetor
normal a interface e a curvatura

Figura 53. Fluxograma modificado proposto neste trabalho para o calculo da
curvatura no volume,gjacente-
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Figura 54. Norma L, da curvatura dos volumes vizinhos & parede e que contém

a interface. Resultados obtidos ap6s um Unico passo de tempo para o algoritmo
antigo (linhas tracejadas) e para o algoritmo modificado (linhas continuas).
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Figura 55. Modulo do erro da curvatura para os volumes que contém a interface
e sdo vizinhos a parede apds um passo de tempo: erros para volume,
VOlUME gjacente € VOIUME,reqe. COMPparagéo entre os resultados do algoritmo
antigo (linhas tracejadas) e os resultados do algoritmo modificado (linhas

continuas).
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A Figura 56 mostra o campo do modulo das velocidades espdrias
para 0 caso com angulo de contato igual a 45° obtido a partir da
simula¢do com o algoritmo original e com uma malha com 160 x 40
volumes. Constata-se dessa figura que a avaliagdo da curvatura € pior na
regido de contato da interface com a superficie, pois é nessa regido que
as correntes espurias sao maiores.

I|: 2608 4E-09 6E-03 @E09 IEOE 12608 14E08 1GE0E 1.8E-08

0.2 1 15
X

Figura 56. Médulo das velocidades esparias apds um At.

Em seu artigo de 2008, Afkhami e Bussmann apresentam o
comportamento da norma L, do erro da curvatura dos volumes da linha

de contato para valores do angulo iguais a 60°, 90° e 120°. Assim como
neste trabalho, aqueles pesquisadores também obtiveram erros de
primeira ordem para 6 igual a 60° e de segunda ordem para & igual a
90°. Ja para angulo de 120°, eles obtiveram erros com tendéncia de
primeira ordem. Entretanto, ndo é especificado em que tempo de
simulacdo foram obtidos os valores dessa horma, hem o0 passo de tempo
empregado e os valores dos critérios de convergéncia. Portanto, tal
resultado ndo ser4 utilizado para efeito de comparacao.

Para avaliar o comportamento do erro da estimativa da curvatura
apo6s 100.000 passos de tempo e a performance dos dois algoritmos,
simulagBes considerando angulos de contato de 30°, 45°, 60°, 120° e
150° foram realizadas, com malhas de 160 x 40 volumes para os trés
primeiros valores de & e malha com 80 x 80 volumes para =120° e
150°. Para tanto, foram empregados um passo de tempo de 10 e os
seguintes critérios de convergéncia: 10~ para as componentes da
velocidade, 10 para a presséo e 10 para a fracéo volumétrica.

Como pode ser observado na Figura 57, em todos 0s casos
simulados a energia cinética total do escoamento (TKE, definida pela
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equacao (5.4)) decresce com o tempo, independentemente do angulo de
contato ou do algoritmo empregado. Ou seja, como a geracdo de
correntes espurias esta relacionada a erros na determinacao da curvatura,

esses erros também decrescem com o tempo.
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Figura 57. Comportamento da Energia Cinética Total (TKE) ao longo do tempo
(At=10").

Para angulos de contato iguais a 60° e 120°, o algoritmo antigo e
0 modificado apresentam 0s mesmos resultados. 1sso ocorre porque em
nenhum momento no calculo das funcdes altura é empregado um
esténcil perpendicular a superficie sdlida, condigdo necesséria para a
ativacdo do novo algoritmo. Ja para @ igual a 30° e 45° a energia
cinética obtida com o algoritmo modificado difere da obtida com o outro
algoritmo, apresentando aquele um maior amortecimento das correntes
espurias. No caso do angulo de 45°, essa diferenca é devida unicamente
ao calculo da curvatura para 0 volume,gjacene, UMa VeZ que, para O
volumey, 0 esténcil paralelo & parede é adotado.

A energia cinética para uma gota com angulo de contato de 30°
apresenta um maior pico quando o algoritmo modificado é aplicado,
porém, ao longo do tempo as velocidades espurias s&o amortecidas e a
energia tende a mesma ordem atingida quando o algoritmo antigo é
empregado.

Otimos resultados s&o atingidos para a configuragdo com angulo
de contato de 150° com ambos os algoritmos. O algoritmo proposto
neste trabalho apresenta uma melhor performance do que o algoritmo
antigo, ao gerar correntes esplrias de menor intensidade, que séo
amortecidas a uma taxa maior ao longo do tempo.

Tendo em vista 0 comportamento crescente do erro com o refino
da malha ap6s um Unico passo de tempo para @ igual a 150°, simulou-



149

se esse mesmo caso para uma malha com 160 x 160 volumes. A
deterioragdo do resultado observada com o refino da malha apds um
Unico passo de tempo ndo é mantida quando um tempo mais longo é
simulado, como pode ser constatado da Figura 58. Para essa malha mais
fina, o novo algoritmo apresentou um desempenho ainda melhor do que
0 algoritmo antigo.

4,0x10°
—— Algoritmo antigo
|— Algoritmo modificado|
3,0x10°
¥ 20x10°
-
1,0x10°
0,0
¥ T ¥ T L T Y
0 25 50 75 100
Tempo

Figura 58. Comportamento da Energia Cinética Total (TKE) ao longo do tempo
para um angulo igual a 150° e malha com 160 x 160 volumes.

Em termos de magnitude da energia cinética, a situacdo com
angulo de contato igual a 60° resultou em menores correntes espurias.
Este fato era esperado, tendo em vista 0 comportamento da norma L, do

erro da curvatura na linha de contato (Figura 49). Por outro lado, maior
magnitude dessa energia foi alcangada para & igual a 120°, fato
justificado pelos altos erros obtidos na estimativa da curvatura da linha
de contato logo apds o primeiro passo de tempo.

Afkhami e Bussmann (2007) apresentam o comportamento ao
longo do tempo da norma L, da velocidade, expressa pela equagéo (5.5).
Naquele artigo, foi utilizada uma malha com refino adaptativo, cujo

menor incremento espacial vale 1/64, e angulos de contato variando de
30° a 150°, resultando em valores para o numero de Ohnesorge entre
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5,8x10° e 1,4x10°. Como pode ser visto nos resultados obtidos por
aqueles pesquisadores, a norma L, das velocidades espurias atinge

valores diferentes ap6s 100 mil passos de tempo, que dependem do
angulo de contato, conforme mostrado na Tabela 5-3.

2l 55)

L(u)= —’:;V

Tabela 5-3. Valores aproximados obtidos por Afkhami e Bussmann (2007) da
norma L, da velocidade ap6s 100 mil passos de tempo.

Angulo de
contato La(ub
30° 8x10°

45°  3x10°®

60° 3x107

90° 9x10°®

120° 2x10°

150° 6x10°

Nesta tese, a norma L, da velocidade apresentou um

comportamento mais oscilatério ao longo do tempo, diferentemente do
obtido por Afkhami e Bussmann. Além da discrepancia no
comportamento, os valores de L (u)) apés 100 mil passos de tempo

também diferem dos obtidos por aqueles pesquisadores, conforme pode
ser observado na Figura 59. Essas diferencas séo devidas a dois fatores:
a malha empregada neste estudo (Ax = 0,0125) ¢ mais fina do que a
utilizada por Afkhami e Bussmann; e o vetor normal & interface para o
calculo das componentes da forca devido a tensdo interfacial foi
determinado por meio do gradiente da fracdo volumétrica neste trabalho
e por meio do gradiente das funcdes altura naquele artigo.

Nesta mesma Figura 59 sdo mostrados os resultados para a norma
L, obtidos utilizando tanto o algoritmo antigo, quanto o algoritmo

modificado. A alteragdo na estratégia de calculo das fungGes altura para
6 igual a 45° e 150° resultou num menor valor L (u) apés 100 mil

passos de tempo, enquanto que para o angulo de contato de 30° o valor
desta norma aumentou em uma ordem de grandeza.
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(b) Resultados obtidos com o algoritmo modificado.

Figura 59. Norma L, da velocidade espuria para a gota estatica ao longo de 100
mil passos de tempo para malha com Ax = 0,0125 m.

Ao analisar o comportamento da solugdo do escoamento para o
angulo de 30°, verificou-se que, para a malha empregada, em nenhum
momento a direcdo do esténcil de calculo das funcbes altura para o
volume, foi alterada para paralela a parede pelo algoritmo modificado.
Essa alteracdo ndo foi efetuada porque, nos instantes em que os limites
da malha ndo eram respeitados pela H, obtida com um esténcil
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perpendicular, a nova funcdo H, obtida com esténcil paralelo também
ndo obedecia a esses limites.

Ja para 0 volume,gjacente O €Sténcil foi alterado de perpendicular
para paralelo durante um intervalo de tempo significativo, como pode
ser observado na Figura 60. Nesta figura também é apresentada a norma
L, do erro da curvatura calculada pelo algoritmo modificado nos

volumes vizinhos a superficie sélida.

0 =30°
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022 . J10
0,20 |
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L1 (l Kcnn!dla-xexalal)

Alteracao Estencil

0,02 ]
0,00

0,02 : . : : : , .
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Figura 60. Norma L, do erro da curvatura da interface nos volumes vizinhos
utilizando o algoritmo modificado (linha preta) e o status da alteragdo do
esténcil para a determinagéo das fungdes altura para o volume,gjscente (linha
vermelha): valor unitério indica que a inversao do esténcil foi efetuada.

Portanto, pode-se creditar essa piora nos resultados ao calculo da
curvatura apenas no volumesgjacente-

Considerando os resultados obtidos no teste classico da gota
estatica, conclui-se que o método Height Functions (HF) estima
satisfatoriamente a curvatura da interface para volumes da linha de
contato, principalmente quando angulos de contato menores ou iguais a
90° sdo impostos. Para angulos maiores do que 90°, apds um Unico
passo de tempo é observado um comportamento crescente do erro da
curvatura com o refino da malha. Entretanto, ap6s 100 mil passos de
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tempo, verifica-se que as correntes esplrias geradas por erros na
estimativa daquele pardmetro sdo amortecidas, conduzindo a um
comportamento desejado da energia cinética total do escoamento ao
longo do tempo.

Em geral, o novo algoritmo proposto no presente trabalho
apresentou um melhor desempenho do que o algoritmo antigo quando 0s
erros da curvatura apds um Unico passo de tempo foram avaliados. Essa
melhora na estimativa da curvatura também pode ser observada na
geracdo de correntes espdrias de menor magnitude para & igual a 45° e
150° ap6s 100 mil passos de tempo.

5.2. GOTA EM DESEQUILIBRIO

Visando a analisar qualitativamente a evolucdo do escoamento
com o tempo, um segundo problema foi simulado: uma gota
inicialmente em equilibrio a qual é imposto um novo valor do angulo de
contato, provocando 0 seu escoamento até atingir uma nova
configuracdo de equilibrio, que respeite o novo valor de 6.

A configuracdo inicial do problema € ilustrada na Figura 61.
Inicialmente a gota se encontra em equilibrio, formando um angulo de
90° com a superficie. Novamente os efeitos gravitacionais sdo
desprezados.

Os fluidos 1 e 2 possuem 0s mesmos valores para as propriedades
fisicas utilizados no teste da gota estatica, resultando em um ndmero de
Ohnesorge de aproximadamente 1,33x10?, mesmo valor usado por
Afkhami e Bussmann (2008).

Assim como no caso da gota estatica, sdo aplicadas condi¢des de
impermeabilidade e deslizamento a todas as fronteiras, com excecdo da
fronteira sul, & qual é imposta condicdo de impermeabilidade e ndo-
deslizamento. Para atender as restricBes no tamanho do passo de tempo
impostas pelos métodos VOF e CSF (ver capitulo 3), foi utilizado um At
igual a 10* e a simulacéo foi realizada por 150 mil passos de tempo.
Foram empregados critérios de convergéncia de 10° para as
componentes da velocidade, 10 para a pressdo e 10° para a fracdo
volumétrica.

Duas situagdes foram simuladas: na primeira um angulo de
contato de 30° é imposto a gota, provocando seu espalhamento e, na
segunda, um angulo de 150° é aplicado a gota, causando a sua
contragdo. Em ambos os casos, o dominio foi discretizado por uma
malha com 160 x 80 volumes.
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Fluido 2

0,5

Fluido 1
0=90°

0,5

+

1

Figura 61. Configuragdo inicial do segundo teste: a uma gota inicialmente em

equilibrio é imposto um novo angulo de contato.

A forma adquirida pela gota em diferentes instantes é mostrada
na Figura 62. Para o angulo de 30°, a gota se espalha sobre a superficie,
adquirindo uma forma mais plana. Ja para @ igual a 150°, a gota se
contrai e, por fim, se destaca da superficie. Segundo Afkhami e
Bussmann (2008), esse desprendimento da gota é devido as fortes forcas
interfaciais e a auséncia de efeitos da gravidade. Esses comportamentos

concordam com os obtidos por Afkhami e Bussmann (2007; 2008).
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(a) Angulo de contato de 30°.
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0,5
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0,3 1

0,2

0,14

0,0 . ,
0,0 0,2

(b) Angulo de contato de 150°.

Figura 62. Forma da gota em diferentes instantes de tempo ap6s a imposicao de
novos valores de 6.

Quando o escoamento atingir o regime permanente, isto &,
guando a magnitude do campo de velocidade for da ordem da magnitude
das velocidades espurias obtidas no teste da gota estatica, a forma da
gota respeitard o valor do novo angulo de contato e sua area sera
equivalente a area de uma semicircunferéncia de raio igual a 0,2. Ou
seja, para o angulo de contato de 30°, o raio final da gota sera igual a
0,833 e, para @ igual a 150°, o raio final sera igual a 0,144, resultando
nas formas mostradas na Figura 63.
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(a) 0=30°
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0‘0 T T T T
0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
X
(b) &=150°
Figura 63. Forma da gota em equilibrio apds imposi¢do de novos angulos de
contato.

Para medir o desvio da forma da gota ao longo do tempo de sua
forma esperada no equilibrio, foi empregada a norma L, do erro da

fracdo volumétrica, dada por

N

L(f-Ax-Ay)=>"

i=1

ﬁ',exata - f; | Ax- Ay (56)

onde f.,,, € a fragdo volumétrica do volume i correspondente a gota

ilustrada na Figura 63.

Os resultados obtidos para essa norma para os dois valores de 8
sdo mostrados na Figura 64. Com o decorrer do tempo, ap6s passar por
oscilagbes em sua interface decorrentes do campo induzido de
velocidade pelo novo angulo, a gota tende a adquirir sua forma final de
equilibrio apenas para a situacdo com angulo de 30°. Ja para € igual a
150°, o desprendimento da gota provoca uma mudanca drastica em suas
forma e posic¢do, quando comparadas a configuracdo que ela atingiria no
equilibrio, aumentando a norma L, do erro da fragdo volumétrica.

Para essas duas situagbes, também & apresentado o
comportamento da velocidade média do escoamento ao longo do tempo
(norma L, da velocidade), mostrado nos graficos da Figura 65. Como

pode ser constatado do grafico para € igual a 30°, no equilibrio, a
magnitude da velocidade tende aos valores das correntes espdrias,
indicando que o regime permanente foi atingido. Neste caso, apds 430
mil passos de tempo, o equilibrio ainda ndo foi atingido, porém, a
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velocidade média continua decrescendo com o tempo e, ao final da
simulacéo, seu valor é de 8,2x10™.

0=30°

0,04 4

0,03 4

0,02 4

L, (f.Ax.Ay)

0,01+

0,00

T T T T T T T

10 15 20 25 30 35 40
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(@) 0=30°

6=150°

0,05+

0,04 4

L, (f.Ax.Ay)

0,02 4

0,014

0,00

Desprendimento
da gota

5 10 15 20 25 30
tempo
(b) 6=150°

Figura 64. Norma L, do erro no campo de fracdo volumétrica ap6s a imposicao

de um novo angulo de contato.
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Ja para o segundo valor do angulo, 0 momento em que a gota se
destaca da superficie é refletido sob a forma de um pico na velocidade
média do escoamento (em torno de 140 mil passos de tempo). Apds o
desprendimento da gota, a velocidade apresenta um comportamento
levemente decrescente com o tempo.

Outro ponto explorado neste trabalho é a questdo do
comprimento de escorregamento (slip length) que, conforme
mencionado anteriormente, para o0 método dos volumes finitos
empregando o método VOF, ¢ igual a Ay/2 (metade do incremento
espacial, considerando uma parede horizontal). Para verificar a variagdo
da posicdo da linha de contato da gota com o refino da malha,
simulages foram realizadas empregando passo de tempo igual a 10™ e
quatro tamanhos diferentes de malhas: 40 x 20, 80 x 40, 160 x 80 e 320
x 160 volumes. O mesmo caso abordado anteriormente foi resolvido: a
uma gota com formato de uma semicircunferéncia inicialmente em
equilibrio é imposto um novo angulo de contato de 60°. A gota e 0
fluido que a envolve possuem 0s mesmos valores das propriedades
fisicas dos problemas anteriores e ela se encontra centrada num dominio
com comprimento igual a 1 e altura igual a 0,5, cuja fronteira sul é
impermeavel e com condicdo de ndo-deslizamento. Neste caso, a acdo
da gravidade também é desprezada.

Com essas novas simulagdes, constatou-se que, apés 40 mil
passos de tempo, a distancia percorrida pela linha de contato é menor
guanto mais refinada a malha (Figura 66). Entretanto, a diferenca entre a
posi¢do final da linha de contato obtida com as malhas mais grossa e
mais fina é de apenas 5,36x10°. Ou seja, é menor do que o lado de um
volume da malha com 160 x 80 volumes. Assim, como pode ser
observado na Figura 67, a posicdo da gota ndo é significativamente
afetada.

Os resultados obtidos no teste da gota em desequilibrio
concordam qualitativamente com aqueles publicados na literatura,
inclusive no aspecto de desprendimento da gota para o angulo de 150°.
Na situacdo em que ndo ha desprendimento ( #=30°), a velocidade
média do escoamento tende ao valor espurio, obtido no problema da
gota estatica.

Mostrou-se também que, para o caso com angulo de contato igual
a 60°, a linha de contato percorre distancias diferentes em um mesmo
tempo de simulagdo quando diferentes tamanhos de malha sdo
empregados. Porém, essa diferenca ndo afeta significativamente a
posicéo final da gota.
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Figura 65. Norma L, da velocidade apds a imposi¢édo de um novo angulo de
contato.
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Figura 66. Posicdo da linha de contato para diferentes tamanhos de malha e

fd=60°.
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Figura 67. Interface da gota ap6s 40 mil passos de tempo. Foi imposto um novo
angulo igual a 60°.
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5.3. CONCLUSOES

Neste capitulo foi validado o modelo HF para o calculo da
curvatura da interface nos volumes vizinhos a uma parede. Constatou-se
gue este método apresenta uma deficiéncia quando a fungéo altura He —
obtida por meio de um esténcil perpendicular a parede — ndo respeita 0s
limites da malha (hiyr € hgy). Propds-se entdo uma modificagdo no
algoritmo original do método, a qual resultou em menores erros na
estimativa da curvatura da interface apds um Unico passo de tempo para
angulos de contato menores do que 60°. Outro beneficio agregado por
este método modificado foi a reducdo das correntes espurias para
igual a 45° e 150°.

Como serd visto no sétimo capitulo, o algoritmo original produz
resultados incoerentes na simulacdo do efeito Jamin, os quais foram
corrigidos pela aplicacdo do algoritmo modificado.

O método HF também foi validado em uma situacdo dindmica
(desequilibrio da gota), concordando qualitativamente os resultados
obtidos neste trabalho com aqueles publicados na literatura. E, apesar de
existir na literatura uma discussdo sobre o comprimento de
escorregamento e sua influéncia nos resultados, verificou-se que a
posicdo final da gota praticamente ndo foi afetada por esse
comprimento.
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6. PARALELIZACAO

Neste capitulo sera apresentada a estratégia de paralelizacdo do
cédigo computacional proposta por esta tese para simular os
escoamentos bifasicos abordados aqui.

As restricdes ao passo de tempo impostas pelos métodos VOF e
CSF (equacdes (3.28) e (2.10)) podem ser muito rigidas, resultando em
um At muito pequeno. Além disso, alguns dos escoamentos simulados
neste trabalho envolvem escalas de comprimento muito pequenas, cuja
discretizagdo espacial resulta em pequenos valores de Ax e Ay, os quais,
por sua vez, implicam menores valores do passo de tempo. Esse é o
caso, por exemplo, da simulagdo do efeito Jamin, que ser& apresentada
no sétimo capitulo. Para que este efeito seja significativo, as forcas
capilares devem ser da mesma ordem que as forcas inerciais e viscosas e
isso SO ocorre em canais com pequenas dimensfes ou quando a tensdo
interfacial € muito alta.

Tendo em vista essas limitagdes, a simulagdo computacional de
alguns desses escoamentos é invidvel de ser realizada em um Unico
processador, considerando-se 0 tempo que ele despenderia para executar
toda a simulagdo. Portanto, a paralelizacdo do programa computacional
desenvolvido nesta tese foi imprescindivel.

Paralelizar um problema significa dividi-lo em partes menores e
resolvé-las em diferentes processadores, objetivando um ganho em
termos de tempo computacional. Essa é uma alternativa a capacidade
limitada de processamento dos computadores pessoais.

O processo de paralelizacdo do codigo computacional pode ser
realizado de diversas formas. Pode-se, por exemplo, paralelizar apenas o
solver do sistema linear, optar-se por decompor o dominio no espago
e/ou no tempo ou utilizar o método de Multiblocos (FERZIGER;
PERIC, 2002).

Nesta tese, optou-se pelo método de Multiblocos por ser uma
forma relativamente simples de tratar o problema.

Nesse tipo de método, o dominio computacional é dividido em n
subdominios (denominados particGes) de acordo com a geometria do
problema e cada um desses subdominios é associado a um processador
diferente. Em cada um deles, é obtida a solucdo do escoamento
(varidveis u, v e P). Uma vez que a solucdo do escoamento em um
subdominio depende da solugdo do escoamento nas parti¢cdes vizinhas,
deve haver a comunicacdo entre eles dos valores das variaveis na regido
de sobreposicdo entre as parti¢des, conforme ilustrado na Figura 68. Isto
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€ necessario, pois as varidveis nessa regido em comum atuam como
condi¢do de contorno da particéo vizinha.

A Figura 68 mostra o particionamento de um dominio
computacional, para um escoamento bidimensional, em dois
subdominios.

Nesta Figura 68, a area hachurada indica a regido de sobreposicao
entre as parti¢des. Na paralelizacdo do codigo computacional, decidiu-se
empregar apenas duas colunas/linhas como regido comum a parti¢des
vizinhas, que corresponde ao tamanho minimo dessa regido para um
arranjo desencontrado de variaveis.

Tomando-se a Figura 68 como referéncia, tem-se que as variaveis
u, v e P em vermelho correspondem as condigbes de contorno® da
particdo 1 e sdo calculadas pela particdo 2. Ja as variaveis em azul sdo
condi¢des de contorno para a particdo 2 e sdo obtidas da solugdo do
escoamento na particdo 1. Logo, a particdo 1 comunicara os valores das
variaveis em azul para a particdo 2 e esta particdo informara a particdo 1
os valores das varidveis em vermelho.

Ja a velocidade u em verde na Figura 68 corresponde & variavel
calculada por ambas as particdes na regido de sobreposicdo. Como &
utilizado o método PRIME (Pressure Implicit Momentum Explicit) para
a solugdo do problema do acoplamento pressdo-velocidade, os valores
dessa velocidade calculados por ambas as particBes s6 diferem entre si
se 0s campos das propriedades fisicas (massa especifica e viscosidade)
forem diferentes nessa regido para cada subdominio.

Deve-se ressaltar que a divisdo do dominio em subdominios deve
ser realizada procurando-se manter o mesmo nudmero de volumes de
controle em cada particéo, de forma que nenhum dos subdominios fique
sobrecarregado. A sobrecarga de um dos processos implica maior tempo
ocioso dos demais processos, tendo em vista que 0s outros
processadores deverdo esperar até o processador com carga excessiva
terminar o seu calculo para haver a troca de informagdes.

% Valores prescritos da pressao e das componentes da velocidade.
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Figura 68. Particionamento de um dominio para um problema bidimensional.
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Loop da fragéo
Loop das velocidades

Figura 69. Algoritmo do programa serial®.

% O termo “serial” se refere a solugdo do problema nio-paralelizado executado
em um Unico processador.
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Em relagdo a essa comunicacao entre as particdes, 0 momento em
que ela deve ocorrer depende da estratégia de paralelizacdo e do método
de solucdo do escoamento adotados. No problema abordado neste
trabalho, conforme exposto no capitulo 3, primeiramente sao
determinados os coeficientes de u, v e P e os valores de G e v; entdo
resolve-se o sistema linear da pressdo e, com esse novo campo de
pressdo, as velocidades sdo corrigidas. Quando o campo de velocidade
satisfizer o critério de convergéncia, calcula-se o0 novo campo de fracao
volumétrica e, conseqlientemente, 0s novos campos de massa especifica
e de viscosidade. Esse algoritmo é mostrado na Figura 69.

Uma vez que foi escolhido o método de Multiblocos para
paralelizar o algoritmo, a comunicagdo dos novos valores das pressdes
nas regides de sobreposicdo deve ser feita logo apds a resolucdo do
sistema linear (indicado na Figura 69 pelo bloco TDMA®). Por sua vez,
0s novos valores das velocidades u e v serdo informados as partigdes
vizinhas apds a correcdo das velocidades.

No caso de se optar por também paralelizar o calculo do campo
de fragdo volumétrica, deve-se comunicar os novos valores dessa
variavel na regido de sobreposicdo a cada particdo vizinha apés o
calculo de todo o campo, possibilitando a determinacdo dos valores das
propriedades fisicas naquela regido. Neste trabalho, optou-se por
realizar o calculo desse campo de forma serial®, ou seja, empregando-se
apenas um processador que, ao final desta etapa, informara a todas as
particdes os novos valores de p e x4 em todo o dominio. Os motivos

gue conduziram a essa escolha serdo expostos adiante.

Portanto, como apenas o calculo de u, v e P sera paralelizado, a
paralelizacdo do programa seguird o algoritmo apresentado na Figura
70.

% Na solugdo do sistema linear empregou-se o método TDMA linha por linha
(Tri-diagonal matrix algorithm).

% 0 céalculo dos angulos de contato e da curvatura da interface também é feito
por um Unico processador.
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Loop da fragéo
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Figura 70. Algoritmo do programa paralelo (GLITZ; SILVA; DONATTI;
MALISKA, 2010).
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Como pode ser observado nesta figura, ha um processo iterativo
(iniciado no bloco “Loop da paralelizagio™®) que compreende a solucéo
do sistema linear (indicada pelo bloco TDMA). O emprego deste
processo iterativo € um artificio computacional para que menos tempo
seja despendido corrigindo-se as velocidades com um campo de pressao
dito “menos correto”. Assim, o sistema linear do campo de pressdo ¢
resolvido em cada processador e, apds essa solugdo, as pressdes nas
regibes de sobreposicdo sdo comunicadas as particdes vizinhas e 0s
termos fonte dessa variavel sdo atualizados em cada processador. Volta-
se entdo a resolver o sistema linear da pressdo. Apenas quando um
determinado critério de convergéncia € satisfeito é que se procede a
correcdo das velocidades.

O critério de convergéncia nessa primeira etapa € definido como:

P Pold

overlap overlap

< Critériosistema linear ! (61)

onde o subscrito overlap indica que a pressao é avaliada na regido de
sobreposi¢do; o sobrescrito old indica o valor da pressdo na iteracdo
anterior e o subscrito sistema linear indica que é utilizado o mesmo
critério de convergéncia empregado na solucdo do sistema linear da
presséo.

Apos a correcdo das velocidades, outro critério deve ser checado,
qual seja:

old old

|u—u

e |V—V

< Critério,, , em todo o dominio. (6.2)

uyv !

Conforme mencionado anteriormente, como neste trabalho a
etapa de calculo do campo de fracdo volumétrica ndo foi paralelizada,
ndo hd a necessidade de se avaliar as velocidades na regido de
sobreposi¢do (velocidades em verde na Figura 68), ja que seus valores
calculados por diferentes partices coincidirdo. Essa coincidéncia ocorre
porque, como as velocidades sé sdo corrigidas apds a troca de
informacGes sobre a pressdo, as velocidades em verde na Figura 68 s
variardo caso G (considerando uma fronteira vertical) varie. Entretanto,
G sO é atualizada ap6s a correcdo das velocidades e o intercambio de
seus valores entre as particdes. Assim, seu valor sera 0 mesmo para as
parti¢fes que a compartilham.

¥ De maneira alguma deve-se entender que o processo de paralelizacdo ocorre
apenas nesse ponto. Para tanto, sdo indicadas em todo o fluxograma as etapas
que sofrem o processo de paralelizacéo.
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O ultimo critério a ser satisfeito para que o programa avance no
tempo € 0o mesmo critério do programa serial para o campo de fracdo
volumétrica:

|f—fw

Apos a convergéncia do célculo do campo de fracdo volumétrica,
os valores de todas as varidveis calculados em cada uma das particdes
sdo informados a um Unico processador, que 0s ordena e posteriormente
0s comunica a cada uma das parti¢des onde serdo considerados como
campos iniciais para o proximo passo de tempo.

Toda a etapa de comunicacao entre os processadores foi realizada
pela biblioteca MPI (Message Passing Interface) empregada no cédigo
computacional em Fortran (ANL, 2010; BARNEY, 2010).

Todas as simulacdes em paralelo foram executadas em dois
clusters de processadores: no cluster SGI Altix ICE-8200 com 64 nés
(cada um deles composto por 8 processadores) do Laboratdrio de
Simulacdo Numérica em Mecénica dos Fluidos e Transferéncia de Calor
(SINMEC) e no cluster com 2892 processadores do Centro de Pesquisas
da Petrobras (Centro de Pesquisas Leopoldo Américo Miguez de Mello
— Cenpes).

Para avaliar o desempenho do algoritmo de paralelizagdo e outros
aspectos concernentes a esse procedimento, foram simulados trés
escoamentos bidimensionais:

1. O primeiro caso é o do rompimento de uma barragem. Neste
problema é posicionado um obstaculo na metade do
comprimento do dominio computacional, que se opde ao
escoamento da agua, cuja tensdo interfacial com o ar nao foi
considerada;

2. O segundo caso também consiste no rompimento de uma
barragem (broken dam), que libera uma coluna de 2 m de
agua. Porém, neste problema, ndo hd um obstaculo a
passagem da agua. Neste caso também ndo é considerada a
tensao interfacial;

3. O ultimo caso é o de uma bolha de um fluido 1 em
movimento ascendente no interior de um reservatério de um
outro fluido (fluido 2) em repouso. Neste problema, os
efeitos da tensdo interfacial s&o modelados.

Nos trés escoamentos simulados, os resultados para todas as
variaveis obtidos com as simulagGes em paralelo sdo comparados aos
resultados da simulacdo serial a fim de valida-los. Por sua vez, as

< Critério

em todo o dominio. (6.3)

fragdo !



170

solucdes obtidas com o programa serial para todos os trés escoamentos
foram validadas em capitulos anteriores.

6.1. ROMPIMENTO DE UMA BARRAGEM COM OBSTACULO
(BROKEN DAM WITH AN OBSTACLE):

Este problema é o mesmo apresentado na secdo 3.4 e ¢é
novamente ilustrado na Figura 71. Neste problema, quando a “tromba”
d’agua atinge a parede oposta, hd uma grande variagdo da pressdo em
um curto intervalo de tempo.

l g =9,81 m/s?

H=4m

Agua

2m

. 0,16m

Ho
10,32 m

i Ln=1m.

2m

Figura 71. Configurag&o inicial do problema do rompimento da barragem com
obstéculo.

A simulacdo desse escoamento tem por objetivo testar a
capacidade da estratégia de paralelizacdo de propagar essa variacdo da
pressdo da particdo em que ela ocorre até a particdo mais afastada.
Trata-se de um teste bastante rigoroso tendo em vista o alto gradiente de
pressdo envolvido. E, como o interesse neste problema é o de avaliar
apenas 0 método de paralelizagdo e a reproducdo dos resultados obtidos
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com o programa serial, uma malha uniforme grossa com 100 x 100
volumes foi utilizada.

Os valores dos parametros utilizados nas simulagfes numéricas
séo listados na Tabela 6-1.

Tabela 6-1. Valores dos parametros numéricos empregados nas simulagdes do
rompimento da barragem com obstéculo.

Parédmetro Valor
Passo de tempo  10*s
Tempo final da simulagdo 1,255
Critériosistema linear 1Pa
Critério,, 10°m/s
Critérioga, 10°
NUmero de partigdes 2, 3 e 4 parti¢des

Foram utilizadas condi¢Ges de contorno de ndo-deslizamento e
impermeabilidade em todas as fronteiras do dominio.

Nas simulages em paralelo, empregaram-se 0s mesmos critérios
da simulacdo em serial, cujos resultados foram utilizados como padrédo
nas comparagdes com os resultados obtidos com o cddigo em paralelo.
O particionamento do dominio deste problema é mostrado na Figura 72.

A regido de sobreposicdo nesses trés particionamentos é formada
pelas seguintes porcentagens de volumes de controle do dominio: 2%
(duas particBes), 4% (trés particdes) e 3,96% (quatro partigdes). Quanto
maior o nimero de volumes de controle abrangido por essa regido,
maior 0 tempo gasto com a comunicacdo entre as particoes.

Para esse problema, a comparacdo entre a solugdo obtida pelo
processamento em paralelo com a obtida por um Unico processador foi
feita em trés tempos distintos: em t=0,85 s (antes do impacto da tromba
contra a parede), em t=0,92 s (durante o impacto) e em t=1,25 s (tempo
final da simulacdo). Em todos esses instantes de tempo, os resultados
das simulag6es em paralelo coincidiram com os da simulacéo em serial.
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i \I

1,6m | 1,6m

| 1,0m

2 Partigoes 3 Partigoes

4 Pamgoes

Figura 72. Particionamento do dominio para o problema da broken dam com
obstaculo.

A titulo de ilustracdo, sdo apresentados nas Figura 74, Figura 75 e
Figura 76 apenas os graficos, para o instante de tempo t=1,25 s, da
comparacao dos valores da pressdo e das componentes da velocidade ao
longo de uma linha que corta o dominio na vertical (x = 1,98 m) e ao
longo de outra linha que corta o dominio na horizontal (y=1,70 m),
conforme indicado na Figura 73.
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¢ x=1,98 m

y m

y=1,70m

xm

xm

(a) x=1,98 m. (b)y=21,70 m.

Figura 73. Campo de fragdo volumétrica em t = 1,25 s e linhas de referéncia
para os graficos das comparagdes entre os resultados obtidos serial e
paralelamente.

Como pode ser observado nessas figuras, todos os resultados séo
coincidentes. Com base neles, pode-se concluir que o objetivo deste
teste foi atingido e que o algoritmo de paralelizacdo conseguiu
reproduzir os resultados obtidos com o cadigo serial.
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Broken Dam com obstaculo

3000
t=126s
x=198m
2000 4 Malha 100 x 100
——— Serial
1 —— 2 Partigdes|
1000 —— 3 Partigbes|
] —— 4 Partigbes
0
&  -1000 4
o
-2000 +
-3000 +
-4000 +
-5000 4+————————————7——1—
0,0 0,5 1.0 1.5 2,0 25 3,0 35 4,0
y (m)
(@) x=1,98m.
Broken Dam com obstéaculo
-2000
t=126s
4 y=1Tm
Malha 100 x 100
-2500 4 ——Serial
——— 2 Partigbes
4 —— 3 Partigbes
—— 4 Partigbes
-3000 ~
®
& -3500
o
-4000 +
-4500 ~
-5000 4+————————————7——1—
0,0 0,5 1.0 1.5 2,0 25 3,0 35 4,0
x (m)
(b)y=1,70 m.

Figura 74. Comparagdo de valores da pressdo obtidos nas simulagfes em
paralelo e em serial emt=1,25s.
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40
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Figura 75. Comparagdo de valores da componente horizontal da velocidade

obtidos nas simulacdes em paralelo e em serial emt=1,25s.
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Broken Dam com obstaculo

50
t=126s
x=198m
Malha 100 x 100
—— Serial
—— 2 PartigGes
2,5 —— 3 Partigées
——4 Partigées
w
€ 00
>
2,54
-5,0 e e e e e IS E e e e s e
0,0 0.5 1.0 15 2,0 25 3.0 35 4,0
y(m)
(@) x=1,98m.
Broken Dam com obstaculo
6
t=125s
y=17m
5 - Malha 100 x 100
— Serial
4 ] ——2Partigbes
| —— 3 Partigées
~—— 4 Partigbes
g
>
-3 e e e e e IS E e e e s e
0,0 0.5 1.0 15 2,0 25 3.0 35 4,0
x (m)
(b)y=1,70 m.

Figura 76. Comparagdo de valores da componente vertical da velocidade
obtidos nas simulacdes em paralelo e em serial emt = 1,25 s.
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6.2. ROMPIMENTO DE UMA BARRAGEM SEM OBSTACULO
(BROKEN DAM)

Este problema é semelhante ao anterior, porém agora ndo ha mais
um obstéaculo ao escoamento da agua.

Na simulacdo deste escoamento aplicaram-se condi¢Bes de
contorno de ndo-deslizamento e impermeabilidade em todas as
fronteiras. A configuragdo inicial do problema é ilustrada na Figura 77.

Ar

Agua lag= 9,81 m/s?

=25m

Ho=2m
H

L=4m

l 3

Figura 77. Configuracgdo inicial do problema da broken dam sem obstaculo.

O dominio computacional foi discretizado em uma malha
uniforme com 800 x 500 volumes de controle, resultando em
Ax=Ay=5 mm . A Tabela 6-2 apresenta os valores de alguns

parametros utilizados nas simulagdes.

Tabela 6-2. Valores dos parametros numéricos empregados nas simulagdes do
rompimento da barragem sem obstaculo.

Parametro Valor
Passo de tempo  10™s
Tempo final Eia 07s

simulagdo
Critériosistema linear 1 Pa

Critério,, 10°m/s
Critériog, 10°
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Como um dos objetivos desta etapa € testar a estratégia de
paralelizacdo do algoritmo, o dominio foi dividido de quatro formas
distintas, as quais sdo ilustradas na Figura 78:

— Duas particdes no formato matricial 1x2, com 0,25% dos

volumes do dominio na regido de sobreposicéo;

— 4 partigdes (2x2), com 0,649% dos volumes do dominio na

regido de sobreposicéo;

— 6 partigdes (2x3), com 0,898% dos volumes do dominio na

regido de sobreposicéo;

— 8 partigdes (2x4), com 1,147% dos volumes do dominio na

regido de sobreposigéo.

126m

1,24m

2m X " 2m 2m

2 Partigdes (1x2) 4 Partigdes (2x2)

126m
1,26 m

1,24 m
124m

6 Particdes (2x3) 8 Partiges (2x4)

Figura 78. Particionamento do dominio do problema da broken dam sem
obstaculo.

Neste problema, além da validagdo dos resultados em paralelo, o
tempo computacional despendido em cada uma dessas simulacfes é
comparado ao consumido pela simulagdo em serial. O ideal seria que,
guanto maior o nimero de particdes, menor o tempo gasto pela
simulacdo. Entretanto, com o aumento do nimero de subdominios, a
quantidade de volumes na regido de sobreposicdo cresce. Isso implica
um maior tempo de comunicagdo entre os processadores. Logo, hd um
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limite acima do qual um aumento do ndmero de particfes acarretard em
um aumento do tempo computacional.

Os resultados para todas as varidveis obtidos com os diferentes
esquemas de particionamentos do dominio coincidiram com o0s
resultados obtidos na simulacéo serial e ndo serdo apresentados aqui.

Ja os tempos gastos em cada simulagdo assim como os tempos
consumidos na solucgdo do sistema linear da presséo e o fator de speed-
up sdo apresentados na Tabela 6-3. Ressalta-se que, nesta tabela, os
valores do tempo consumido na solugdo do sistema linear pelas
simulagcGes em paralelo correspondem ao maior tempo acumulado gasto
nessa etapa por uma das partigdes.

O fator de speed-up € um parametro usualmente utilizado na
andlise de desempenho de simulacBes em paralelo. Esse parametro
corresponde & razdo entre o tempo total consumido pela simulacéo serial
e 0 tempo gasto pela simulacdo em paralelo (FERZIGER; PERIC,
2002):

T
S, == 6.4
T (6.4)

onde n corresponde ao ndmero de processadores. Quanto maior o valor
desse fator, menor é o tempo gasto por uma simulacdo utilizando n
processadores em relacdo ao tempo da simulacdo serial. O valor ideal do
fator de speed-up € igual a n, mas, geralmente, ele € menor do que esse
valor.

Tabela 6-3. Tempos computacionais gastos pelas simulages da broken dam e
fator de speed-up.

. Tempo consumido Tempo Fator de
Numero de ~ .

Processadores na solugao do computacional  speed-up

sistema linear (s) total (s) (Sp)

1 2437421 65613,26 1

2 10401,58 48112,02 1,36

4 6891,21 42599,60 1,54

6 3592,6 41640,81 1,57

8 859,74 35577,68 1,84

O comportamento do tempo total de computacdo e do fator de
speed-up em fungdo do numero de processadores pode ser observado na
Figura 79.
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Figura 79. Tempo total de computacéo e fator de speed-up em funcéo do
numero de processadores para 0 problema da broken dam sem obstéculo.

De acordo com os valores apresentados na Tabela 6-3, ndo houve
uma economia expressiva de tempo computacional e a eficiéncia da
paralelizacdo diminui com o aumento do numero de processadores.
Atribui-se esse baixo desempenho a ndo-otimizacdo do algoritmo
paralelizado. Contudo, na secdo 6.3, serd apresentada uma acdo que
melhorou a performance das simulagdes em paralelo.
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Apesar do baixo desempenho apresentado, 0s tempos
despendidos na solucdo do sistema linear foram reduzidos
significativamente, como pode ser constatado da segunda coluna da
Tabela 6-3. Isto indica que o desempenho global do algoritmo foi
prejudicado pelo tempo gasto no calculo dos coeficientes das
componentes da velocidade.

Na simulacéo serial, o tempo consumido pela solucéo do sistema
linear corresponde a mais de um terco do tempo computacional total,
como pode ser observado na Tabela 6-3. Como em todas as simulagdes
a etapa de mapeamento da interface gastou em média 4000 segundos,
verificou-se que o calculo dos coeficientes constituiu a etapa mais
onerosa da simulacdo, correspondendo a aproximadamente 46% do
tempo total de computagéo da simulagéo serial.

Com o intuito de diminuir o tempo gasto no calculo dos
coeficientes, testou-se um novo ciclo no algoritmo serial. A decisdo de
impementa-lo no algoritmo em paralelo foi tomada de acordo com seu
desempenho nos testes seriais.

Nesse novo ciclo, o problema do acoplamento pressédo-velocidade
é separado do problema ndo-linear. Ou seja, em vez de se atualizar os
coeficientes das componentes da velocidade logo que elas séo
corrigidas, atualiza-se o termo fonte da presséo e resolve-se o sistema
linear novamente. Procede-se desta forma por n iteragdes. Os
coeficientes das velocidades s6 sdo atualizados ap6s esse nimero n de
iteracOes, conforme ilustrado na Figura 80.

O problema da broken dam sem obstaculo foi simulado por um
Unico processador utilizando o novo ciclo iterativo para diferentes
nimeros de iteragdes e empregando diferentes tamanhos de malhas. O
tempo final gasto na computagdo de cada um desses casos é apresentado
na Tabela 6-4.

Desta tabela, conclui-se que o nimero 6timo de iteragdes do ciclo
do acoplamento pressdo-velocidade é igual a dois para todas as malhas
empregadas. Para um ciclo com mais de duas iteragdes, a economia de
tempo computacional no calculo dos coeficientes € menor do que o
aumento no gasto de tempo nas etapas de solucdo do sistema linear, de
correcdo das componentes da velocidade e de célculo de G, v e do
termo fonte da presséo.
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iteragoes?

C: giu?
Sim
L 2
C giu?

Figura 80. Algoritmo serial alternativo.
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Tabela 6-4. Tempos computacionais gastos pelas simulagfes seriais utilizando
o algoritmo da Figura 80.

Numero de iteragdes do Tempo
Malha ciclo acoplamento pressdo- computacional total
velocidade (s)
14,73
14,48
15,92
71,16
63,89
69,09
199,41
173,13
184,67
79233,35 %
66003,20
68162,24
78830,35
83240,20

40 x 25

80 x 50

120 x 75

800 x 500

O OWONREPOWNREPOLONEPE(WN -

Como ndo ha garantia de que esse ganho se estendera ao
algoritmo paralelizado, ndo foi adotado o novo ciclo iterativo nas
simula¢6es em paralelo.

6.3. BOLHA ASCENDENTE

Nesta secdo é abordado novamente o problema de uma bolha de
um fluido imersa em outro fluido mais denso, que se encontra em
repouso. Devido a diferenca de densidade entre os dois fluidos, a bolha
sobe em dire¢do ao topo do dominio. A Figura 81 ilustra a configuracéo
inicial deste problema.

Os valores das propriedades fisicas de ambos os fluidos
empregados nas simulagdes desse problema sdo apresentados na Tabela
6-5, bem como os valores dos demais pardmetros computacionais
utilizados nas simulacdes. Assim, para esses valores, 0s nimeros de
Morton e de E6tvos sdo respectivamente iguais a 0,1 e 104.

0 tempo computacional despendido neste caso ndo coincide com o valor
apresentado na Tabela 6-3, pois as simula¢fes foram executadas em programas
diferentes, j& que um novo programa foi confeccionado para realizar o
algoritmo alternativo.
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g=98 ml‘su
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R =1,67 mm
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- >
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-
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Figura 81. Configuracdo inicial do problema da bolha ascendente.

Tabela 6-5. Propriedades fisicas dos fluidos e parametros numéricos.

Parametro

Valor

Massa especifica do fluido 2 (kg/m?3)
Massa especifica do fluido 1 (kg/m3)
Viscosidade dindmica do fluido 2 (Pa s)
Viscosidade dindmica do fluido 1 (Pa s)
Tens&o interfacial (N/m)

Passo de tempo

Tempo final da simulacéo

Critériosistema linear

Critério,,

Critériogaco

1000
25

1,04 x 107
1,22 x 10"
1,047 x 10°
5x10° s
0,09s

10° pa

105 m/s
10°

Nas simulacbes do escoamento, o dominio computacional foi
discretizado em uma malha uniforme com 256 x 512 volumes e foram
atribuidas condic@es de contorno de deslizamento e impermeabilidade a

todas as fronteiras do dominio.
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A curvatura da interface foi modelada utilizando o método das
Funcdes Altura (HF) (Capitulo 4).

Assim como no problema anterior, nesta se¢do também sera
avaliada a reducdo do tempo computacional com o aumento do nimero
de processadores utilizados e o impacto do calculo da forca devido a
tensdo interfacial no tempo de computacdo empregando a estratégia de
paralelizacdo escolhida.

Nesta andlise, foram utilizados os seguintes particionamentos do
dominio (Figura 82):

— Duas particBes (2x1), com 0,39% dos volumes do dominio
na regido de sobreposicao;

— 4 particBes (2x2), com 1,17% dos volumes na regido de
sobreposicao;

— 8 particBes (4x2), com 1,94% dos volumes na regido de
sobreposicao;

— 16 particbes (4x4), com 3,49% dos volumes na regido de
sobreposi¢éo;

— 32 particBes (8x4), com 5,01% dos volumes na regido de
sobreposicéo.

Assim como nas se¢Oes anteriores, 0s resultados para as variaveis
do escoamento obtidos nas simulacdes em paralelo foram coincidentes
com os obtidos pela simulagdo serial. A comparagdo entre esses
resultados ndo sera apresentada aqui.

Ja os tempos computacionais e o fator de speed-up de cada uma
das simulacdes sdo apresentados na Tabela 6-6 e seus comportamentos
em funcdo do nimero de processadores sdo exibidos na Figura 83.

Nesse caso, a reducdo no tempo de computacdo com o
particionamento do dominio foi mais significativa do que no caso
anterior, inclusive com melhores resultados para um nimero menor de
processadores.

Entretanto, o desempenho do algoritmo paralelo ainda ndo é o
esperado. Na tentativa de melhorar essa performance, limitou-se o
nimero maximo de iteracdes do ciclo de paralelizacdo a dez. Esse ciclo
¢ representado pelo bloco “Loop da paralelizagdo” na Figura 70. Essa
restricdo exigird um maior nimero de iteragfes no loop das velocidades.
Contudo, constatou-se que essa maior quantidade de iteracdes sé €
necessaria na primeira iteracdo da fracdo volumétrica, sendo reduzida na
segunda iteragdo. Além disso, verificou-se que essa alteragdo no
algoritmo ndo prejudicou os resultados, que continuaram coincidindo
com o resultado obtido por um Unico processador.
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Figura 82. Particionamento do dominio do problema da bolha ascendente.

Na Tabela 6-7 sdo mostrados os valores do fator de speed-up para
as particbes para um méximo de dez loops da paralelizagdo. O
comportamento desse fato com o nimero de processadores é mostrado
no gréfico da Figura 84.
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Tabela 6-6. Tempos computacionais gastos pelas simulagfes da bolha
ascendente e fator de speed-up.

. Tempo
Numero de computacional total Fator de speed-
Processadores s) up (Sp)

1 129055,13 1

2 115282,75 1,12
4 70993,52 1,82
8 39824,31 3,24
16 30075,52 4,29
32 29927,86 4,31

Tabela 6-7. Fator de speed-up das simulagdes da bolha ascendente com um
nimero maximo de dez ciclos de paralelizac&o.

NUmero de Fator de
Processadores speed-up (S,)

11
2 185
4 3,50
8 6,48

16 8,30

32 9,49

Como pode ser constatado desses resultados, a limitagdo do ciclo
de paralelizagdo incrementou o ganho em termos de tempo
computacional das simulagdes em paralelo. Para até oito processadores,
o fator de speed-up atingido foi muito bom, se distanciando pouco do
desempenho ideal (que corresponde a um fator de speed-up igual ao
nimero de processadores). Para 16 e 32 processadores, a troca de
informacles entre 0s processadores passa a onerar mais a simulagéo.
Isso é refletido no fator de speed-up sob a forma de uma reducéo de sua
taxa de crescimento.

Um aspecto que se desejava avaliar com a simulagdo do
escoamento da bolha ascendente era o impacto no tempo de computacdo
do célculo da forca devida a tensdo interfacial. As componentes dessa
forca, como descrito no capitulo 3, séo calculadas apés a atualizagéo do
campo de fracdo volumétrica e sua determinacdo € considerada parte da
etapa de “Calculo da fragdo volumétrica” no fluxograma da Figura 70.
A estimativa dessa forga envolve a determinacdo da curvatura da
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interface, o que acaba onerando essa etapa em termos de tempo de

computagao.
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Figura 83. Tempo total de computacéo e fator de speed-up em funcéo do
numero de processadores para o problema da bolha ascendente.
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Figura 84. Comparac&o entre os fatores de speed-up limitando a dez iteracdes
no ciclo de paralelizacéo (linha preta) e sem limitacéo (linha vermelha).

Como o tempo médio consumido por todas as simulacGes (serial
e em paralelo) na etapa que envolve o mapeamento da interface e a
determinacdo da forca devido a tensdo interfacial foi de
aproximadamente 2000 segundos, nUmero esse que representa apenas
14% do tempo total gasto pela simulacdo em paralelo mais rapida,
conclui-se que o calculo dos efeitos da tensdo interfacial, por ser
realizado de forma serial, ndo afeta significativamente o tempo de
computacdo. Portanto, o tratamento serial desse calculo consiste em uma
opcdo adequada e ndo contribui com o aumento de informagdes
compartilhadas pelos processadores. Caso se optasse por realizar essa
etapa em mais de um processador, os valores das fragdes volumétricas,
dos fluxos advectivos dessa variavel e das componentes da forca devida
a tensdo interfacial na regido de sobreposicdo deveriam ser comunicados
entre os processadores, o que poderia aumentar o tempo gasto pela etapa
de comunicacdo e espera dos processos. Além disso, a necessidade de
troca de informag@es acerca dos fluxos advectivos da fracdo volumétrica
entre os processadores poderia causar um impacto maior na exatidao das
solucdes do escoamento obtidas pelas simulagdes em paralelo, uma vez
gue 0 mapeamento da interface é feito com um passo intermediario para
alterar a direcdo de varredura do campo de fragdo volumétrica.
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6.4. CONCLUSOES

Nesse capitulo foram apresentados o algoritmo de paralelizacéo e
0s resultados obtidos em trés casos distintos utilizando esse algoritmo.
No primeiro caso, limitou-se a avaliar a estratégia de paralelizacao e sua
capacidade de propagar os campos das variaveis do escoamento a todas
as particdes do dominio. J& o segundo e o terceiro testes avaliaram a
escalabilidade do codigo. O terceiro problema teve ainda como objetivo
determinar os efeitos da inclusdo da tensdo interfacial no tempo total de
computacdo e avaliar se a escolha por tratar de forma serial essa etapa
do calculo, bem como a determinacéo do campo de fracdo volumétrica,
foi adequada.

Como pode ser constatado dos resultados, a escalabilidade do
algoritmo de paralelizacdo ndo foi tdo satisfatoria. Entretanto, como o
objetivo da paralelizacdo neste trabalho era o de reduzir os elevados
tempos computacionais gastos pelas simulag@es, tornando-as viaveis, 0
aumento conseguido do fator de speed-up proporcionou uma boa
reducdo do tempo computacional. Este foi o caso, por exemplo, da bolha
ascendente. Com um Unico processador, a simulagdo consumia 36 horas
e, quando 16 processadores foram empregados, ela passou a gastar
pouco mais do que quatro horas.

Dos resultados, pode-se ainda verificar que o impacto do célculo
serial da forca devida & tensdo interfacial no tempo computacional foi
pequeno e que a opgdo por tratar os parametros relativos a interface
(fracdo volumétrica, curvatura da interface e forca) de forma serial se
mostrou adequada, ndo onerando excessivamente a computacdo do
problema em paralelo como um todo.

Durante o desenvolvimento desta tese, ndo foi encontrado um
trabalho na literatura que descrevesse em detalhes um algoritmo de
paralelizacdo da solucdo das equacbes de Navier-Stokes aplicada a um
escoamento bifasico, onde a interface entre os fluidos é mapeada pelo
método VOF associado ao método PLIC e os efeitos interfaciais sdo
considerados. Portanto, pode-se creditar a esta tese também essa
contribuicao.
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7. MODELO NUMERICO DO EFEITO JAMIN

Conforme mencionado na introducdo desta tese, os modelos e
técnicas aqui estudados para descrever pardmetros da interface foram
aplicados a simulacéo de um efeito importante na &rea de Engenharia de
Reservatorios de Petrdleo, o Efeito Jamin, que foi apresentado no
segundo capitulo.

Neste capitulo, serd proposta uma modelagem deste fendmeno
que permite a sua simulacdo numérica. A partir das simulagdes, €
possivel identificar a diferenca de pressdo critica necessaria para a
liberacdo da gota no interior de um conduto e também a velocidade
terminal que essa gota atinge.

Aqui também é proposto um modelo baseado no balanco de
forcas no canal para o calculo dessa velocidade terminal da gota. Este
modelo foi elaborado com base em outros modelos apresentados na
literatura para escoamentos semelhantes (slug flow e dry-plug flow).

A escassez de artigos que abordem experimental ou
numericamente o efeito Jamin motivou a aplicagdo dos métodos e
técnicas estudados nesta tese na reproducdo de tal fendmeno e na
modelagem de parametros da interface. No presente trabalho pretendeu-
se reproduzir o efeito Jamin, empregando-se os mesmos fluidos e sélido
utilizados por Boukellal et al. (2009), por meio de simula¢fes numéricas
do escoamento bidimensional de uma gota presa as paredes de um canal.
Cabe ressaltar que, pelo cddigo implementado durante o
desenvolvimento desta tese simular o escoamento bidimensional, uma
comparacdo dos resultados aqui obtidos com aqueles publicados no
trabalho de Boukellal et al. ndo é possivel.

Conforme mostrado no capitulo 2, a diferenga de presséo
necessaria para deslocar a gota aprisionada no canal deve ser no minimo
igual a diferenca de presséao capilar critica, expressa pela equacéo (2.53).
Entretanto, essa equagao ndo contempla efeitos viscosos e de aceleragdo
dos fluidos em seu balango e, portanto, pode ser aplicada apenas a uma
situacdo estatica.

7.1.  MODELO NUMERICO

Para uma analise mais aprofundada e realista do Efeito Jamin,
simulou-se numericamente o problema. Nessas simulagdes, € permitido
a interface se deformar de forma que sua curvatura varie. J4 o angulo de
contato foi tratado empregando-se uma combinagéo de duas estratégias:
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— Na primeira estratégia, considerada no periodo em que a
gota esta imovel e presa as paredes do canal, as linhas de
contato mantém as mesmas coordenadas do inicio da
simulacdo (ou seja, permanecem fixas) e o angulo de
contato é calculado de forma a satisfazer essa condicéo,
além de respeitar os novos valores do campo de fragéo
volumétrica calculados ap6s a sua advecgdo.

— Ja na segunda estratégia, tomada quando a gota € deslocada
pelo escoamento do fluido injetado, as linhas de contato sdo
liberadas e modelos da literatura sdo empregados na
determinacdo dos angulos de contato dindmicos de recuo e
de avanco.

Ao utilizar a combinacdo dessas duas estratégias, duas perguntas
concernentes ao problema sdo levantadas:
1. Qual a diferenca de pressdo critica que deve ser aplicada ao
canal, acima da qual a gota é desprendida das paredes dele?
2. Para uma presséo suficientemente alta, em que momento da
simulacdo as linhas de contato devem ser liberadas e a gota
entrard em movimento?

Para concluir a modelagem do problema, deve-se responder a
essas duas questdes.

A fim de determinar a diferenca de pressao critica, uma série de
simulac@es foi executada, como serd explicado adiante.

Ja a resposta a segunda questdo é simples e se baseia na histerese
do angulo de contato estatico, cujos valores limites dos angulos de
avanco e de recuo podem ser medidos experimentalmente, como
comentado anteriormente. Esse valor obtido experimentalmente
representa o valor critico para o angulo de avango (recuo) acima
(abaixo) do qual a gota entra em movimento. Logo, no modelo
numeérico, estabelece-se que a gota entrard em movimento caso 0S
angulos de contato de avango e de recuo ultrapassem seus valores
criticos obtidos experimentalmente.

Quando a gota esta presa, a cada novo passo de tempo sdo
conferidos os valores dos angulos de contato, a fim de verificar se seus
valores criticos ndo foram atingidos. Ap6s a liberacdo da gota, 0s
angulos de contato dindmicos devem ser modelados. Para isso, séo
usados os modelos de Jiang e Tanner, que serdo apresentados adiante.
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Os algoritmos empregados nessas duas etapas séo ilustrados na Figura
85.

Angulo de contato
inicial e campo inicial
de fragoes volumétricas

I

Calculo das coordenadas das

Loop do tempo

—™ Loop do tempo

}
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Figura 85. Fluxogramas das estratégias adotadas na modelagem dos angulos de
contato quando: (a) a gota permanece presa e (b) a gota € liberada.
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O célculo das coordenadas das linhas de contato, indicado na
Figura 85 (a), é feito com base no campo inicial de fracdo volumétrica,
aproximando-se a interface por uma reta no volume que contém a linha
de contato.

7.1.1. Dinamica do escoamento

Considere a Figura 86 e suponha que Pg € igual a Py e, portanto,
ndo ha escoamento no canal e a gota ndo se encontra deformada. A
partir deste estado, suponha que Py, sofra uma série de aumentos
infinitesimais, enquanto que a pressao na saida do canal é mantida nula
(apenas para efeitos ilustrativos).

Fluido 2 —

. — —
P

E

Figura 86. Esquema do efeito Jamin.

Entdo, a diferenga de pressdo no canal onde a gota se encontra
presa comeca a aumentar. Essa elevacdo da pressdo provoca a
deformacéo das duas interfaces da gota e, apds um tempo suficiente para

gue as pressGes & montante e a jusante da gota se uniformizem, a
condigdo de equilibrio é atingida, com (P, ... —P..me ) igUal & diferenca

jusante
de pressdo capilar (AP, ). Aplicando-se um novo aumento infinitesimal a

pressdo na entrada do canal, a gota se deforma mais um pouco, até a
diferenca de pressdo capilar equivaler a diferenca de pressao no canal.
Continuando com esse processo de elevagdo gradual da pressdo, uma
sucessdo de situacdes de equilibrio ocorre até a situacdo limite, a partir
da qual a gota escoara. Nessa situacao, os angulos da interface atingirdo
valores Criticos e (P, e —Pusane ) S€ igualara a diferenca de pressdo
capilar critica. Por fim, com um novo aumento da pressdo, a gota se

desprendera da superficie. Essa situagdo é prevista pela equagéo (2.53),
gue ndo considera efeitos dindmicos, e estd mostrada esquematicamente
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na Figura 87 sob a forma do perfil de pressdo no centro do canal em
funcéo de sua coordenada axial.

final

Pressao

X

Figura 87. Perfil de pressédo ao longo do canal em alguns instantes para um
aumento infinitesimal de Pyy.

Como as simulacdes numéricas mostrardo adiante, a introducdo
de uma variagdo abrupta na pressdo na entrada do canal resulta em um
aumento imediato dela ao longo de todo o canal. A gota entdo reage a
esse aumento da pressdo por meio de sua deformacdo. Com o tempo, a
dindmica do escoamento faz com que a deformacdo da gota aumente
gradualmente. Por a gota estar presa, a pressdo a montante dela aumenta
com tempo, enquanto a pressdo a jusante diminui. Enquanto estiver
presa, a deformacdo da gota s6 cessara (e a pressdo a montante e a
jusante dela deixardo de variar) quando a diferenca de pressao capilar se
igualar a diferenca de pressdo aplicada ao canal ou quando a gota atingir
seu estado critico, a partir do qual ocorrerd o seu desprendimento. Ou
seja, todo esse processo nao é estatico, é influenciado pelo atrito viscoso
e pela aceleragdo dos fluidos e acredita-se que seja exatamente esse 0
comportamento do escoamento na realidade.

Portanto, se a pressdo na entrada do canal for aumentada
infinitesimalmente, a equacdo (2.53) prevé fielmente a diferenca de
pressdo critica. Mas, se este aumento da pressdo for abrupto, sera que
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essa equacdo continuara valida, ja que ela ndo considera efeitos
dindmicos? Ou seja, sera que a diferenca de pressdo minima no canal
para que a gota seja deslocada é igual a diferenca de pressdo capilar
critica? Como seré visto adiante, os efeitos dindmicos exercem uma
influéncia significativa na dindmica que conduz ao desprendimento da
gota e ndo deveriam ser desprezados quando se deseja determinar a
diferenca de pressdo que deve ser aplicada ao canal. Além disso, a
hipdtese de que as pressdes a montante e a jusante da gota se
uniformizam nem sempre é verdadeira e, portanto, a diferenca de
pressdo na gota nao é igual a diferenca de pressdo no canal.

A dindmica do efeito Jamin conduz a duas situaces possiveis:
numa delas a gota ndo é desprendida porque a diferenca de pressdo
aplicada ao canal ndo é suficiente para vencer os efeitos capilares e, na
outra, o efeito da diferenca de pressdo é maior do que os efeitos
capilares e dinamicos, sendo capaz de deformar a gota até seu estado
critico, quando entéo ela sera desprendida das paredes do canal.

Na explicacdo que segue, quando houver referéncia a aceleracao
da gota, na verdade pretende-se dizer que o fluido em seu interior esta
acelerando, sem que necessariamente a gota esteja solta das paredes do
canal.

Como mencionado anteriormente, o que ocorre durante a
dindmica do efeito Jamin ndo é um processo estatico, com consecutivas
uniformizacGes da presséo ao longo de todo o canal.

Ao ser aplicada uma diferenca de pressdo ao canal, a pressdo em
todo ele aumenta, dando origem a um gradiente de pressdo. Esse
gradiente provoca o escoamento dos fluidos, os quais, por sua vez,
causam a deformagdo das interfaces da gota. Essa deformacdo faz com
que surja uma diferenca de pressdo capilar, cuja magnitude aumenta
com a progressiva deformacéo das interfaces.

Como as linhas de contato estdo presas as paredes do canal, ha
um aumento da diferenca de pressdo na gota, que provoca a aceleragdo
dos fluidos. Novamente o escoamento provoca a deformacdo da gota,
implicando um aumento da forca de adesdo e, como os angulos criticos
ainda ndo foram atingidos e a gota ndo foi liberada, a diferenca de
pressdo na gota aumenta, acelerando os fluidos e assim por diante. Esse
processo persiste até que o crescimento das forcas de adesdo e viscosa
seja maior do que o aumento da diferenca de pressdo na gota. A partir
desse ponto, a aceleracgao dos fluidos diminui até que o fluido no interior
da gota atinja sua velocidade méxima. Como a inércia dos fluidos
continua provocando a deformagéo da gota em direcdo a saida do canal,
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a forca de adeséo continua aumentando mesmo com a desaceleracéo dos
fluidos. Esse aumento da forca de adesdo, por sua vez, aumenta a
desaceleracdo dos fluidos.
Ao longo deste processo, trés situagdes podem ocorrer:
1. Os angulos criticos séo atingidos e a gota ¢ liberada durante
sua aceleracgéo;
2. Durante a desaceleragédo dos fluidos com a gota ainda presa,
a inércia deles continua provocando a deformacdo da gota
até que seus angulos criticos sejam alcangados. Nesse
momento, a gota é liberada das paredes do canal;
3. Os angulos de contato criticos nunca sdo atingidos e a gota
permanece presa ao canal.

Para a discussdo que segue, considere o balango de forgas num
volume de controle envolvendo a gota:

APgata H-w= FQM + Fadeséo + Fviscosa ! (71)

onde F,, € a taxa de variagdo da quantidade de movimento linear do

fluido no interior da gota, H é a altura do canal e w é a sua largura
(dimensdo perpendicular ao plano do papel). Considere também a
Figura 88, que ilustra as regides do canal a montante e a jusante da gota.
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Montante Jusante
|

Figura 88. Regides a montante e a jusante da gota.

Liberacdo da gota durante a sua aceleracéo

Tome-se um canal com comprimento 40 vezes maior do que a
sua altura (distdncia entre as paredes). O perfil de pressdo neste canal
em diferentes instantes de tempo é mostrado na Figura 89 para a
situacdo em que uma diferenca de 300 Pa é aplicada aos extremos do
canal. Os resultados apresentados nessa figura foram obtidos em uma
simulacdo empregando uma malha com 800 x 20 volumes e
correspondem ao perfil de pressdo ao longo da linha j=10. Essa
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diferenca de pressdo é suficiente para deformar a gota até seu estado
critico ainda no periodo em que os fluidos estéo sendo acelerados.

Como pode ser observado na Figura 89 (a), (b) e (c), durante a
aceleracdo do fluido no interior da gota, a pressdo a montante dela
aumenta, enquanto que a pressao a jusante diminui quando a gota ainda
se encontra presa. Esse comportamento é devido justamente ao fato de a
gota estar presa.

Com o prosseguimento da deformacdo da gota, haverd um
momento em que finalmente os angulos criticos sdo atingidos e a gota é
desprendida. A partir deste instante, a pressdo a montante da gota
diminui e a pressdo a jusante dela aumenta (Figura 89 (d) e (e)). Apés o
seu desprendimento, a gota é acelerada em direcdo a saida do canal até
gue a resisténcia imposta pelos efeitos capilares e viscosos seja igual a
forca devido a diferenca de pressdo aplicada ao canal. Neste momento,
ela passa a se deslocar a uma velocidade constante e o gradiente de
pressdo ao longo do canal e da gota se mantém constante, apenas
acompanhando a translacdo dela (Figura 89 (f)).

Em resumo:

1. Aplica-se uma diferenca de pressdo ao canal, que provoca o
escoamento dos fluidos;

2. O escoamento, por sua vez, provoca a deformacdo das
interfaces da gota;

3. Essa deformacdo gera uma diferencga de pressdo capilar, que
se opGe ao escoamento dos fluidos;

4. Como as linhas de contato das interfaces permanecem fixas
(uma vez que os angulos criticos ndo foram atingidos), a
pressdo & montante da gota aumenta, enquanto que a pressao
a jusante diminui, resultando em um aumento da diferenca
de pressdo na gota e entre as por¢des a montante e a jusante
dela;

5. Esse aumento na diferenca de pressdo acelera os fluidos,
provocando uma maior deformacdo das interfaces e o
aumento da diferenca de pressao capilar;

6. Esse cenario prossegue com a aceleracdo dos fluidos e a
deformacdo da gota até que os angulos criticos sejam
atingidos e a gota seja liberada.

Durante o deslocamento da gota apOs ela ser liberada, é

interessante verificar que as pressdes imediatamente a montante e a
jusante da gota ndo sdo constantes ao longo da secdo transversal do
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canal. A distribuicdo de pressdo é mostrada na Figura 90 para uma
diferenca de 300 Pa e ap6s 50 mil passos de tempo.
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(a) Apds 5x107 s (um At): gota acelerando.
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(b) Ap6s 5x10™ s: gota acelerando.
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(c) Ap6s 8,75x10™ s (iminéncia de desprender a gota): gota acelerando.
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(d) Ap6s 2,5x107 s.
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(f) Apds 0,025 s: gota se deslocando a velocidade terminal.

Figura 89. Comportamento do perfil de pressdo ao longo do tempo para a
situagdo em que a gota é desprendida do canal quando o fluido em seu interior
estd acelerando

A Figura 91 mostra os campos das componentes da velocidade
correspondentes a cada instante de tempo da Figura 89, para uma
diferenca de 300 Pa. Na Figura 91, é mostrado o trecho do canal entre
0,4 mm e 2,5 mm. Como os fluidos sdo incompressiveis, a diferenca de
pressdo aplicada aos extremos do canal é “sentida” imediatamente ao
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longo de todo o seu comprimento, resultando em um perfil de pressdo
linear.
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Figura 90. Distribuicdo da pressdo a montante e a jusante da gota ao longo de
y.
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Figura 91. Campos das componentes da velocidade (em m/s) em diferentes
instantes para AP=300 Pa.

Paraa AP de 300 Pa no canal, a diferencga de pressdo em torno da
gota no instante de sua liberacdo é igual a 177,10 Pa. Ja a equagdo
(2.53), prevé que esse valor deveria ser igual a 173,61 Pa. Como essa
equacdo ndo contempla os efeitos dindmicos, pode-se concluir que
aproximadamente 3,5 Pa sdo consumidos para acelerar o fluido e pela
dissipacdo viscosa na gota.

Liberacdo da gota durante a sua desaceleracéo

Agora tome-se 0 mesmo canal do cenario anterior, porém, sujeito
a uma diferenca de 120 Pa em suas extremidades. Nesta nova situacéo, a
deformagdo da gota ndo é tdo rapida quanto no cenario anterior, pois as
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velocidades dos fluidos sdo menores. E, portanto, os angulos criticos
demoram mais a serem atingidos.

Assim como no cenario anterior, como a gota ainda se encontra
presa ao canal, durante o periodo de aceleracdo do fluido em seu
interior, a pressdo a montante da gota aumenta, enquanto que a pressao a
jusante diminui, resultando num aumento de AP, com o tempo. Esse

gota
comportamento pode ser observado na Figura 92 (a), (b) e (c), que
apresenta a pressdo ao longo da linha j=10 obtida em uma simulacdo
empregando uma malha com 800 x 20 volumes.
Devido ao aumento gradual dos efeitos capilares e viscosos com
0 aumento da velocidade dos fluidos e a progressiva deformacéo das
interfaces da gota, havera um momento em que a AP, ndo sera mais

suficiente para acelerar o fluido. Nesse momento, o fluido no interior da
gota atinge sua velocidade maxima. A partir de entdo, como a inércia
dos fluidos continua promovendo a deformacéo das interfaces da gota e,
consequentemente, a forca de adesdo continua aumentando, o fluido no
interior da gota sera desacelerado. E, portanto, a dissipacdo viscosa
diminuira.

Neste periodo de desaceleracdo, os efeitos inerciais atuam
juntamente com a diferenca de pressdo na gota, contribuindo com a sua
deformacdo em direcdo a saida do canal e combatendo a resisténcia
imposta pelo atrito viscoso e pela forca de adesdo.

Como a forca de desaceleracdo possui a mesma ordem de
grandeza da forca viscosa, havera um instante em que elas se igualarao,
ja que a desaceleracdo da gota aumenta com o tempo e a dissipagao
viscosa diminui. Neste momento, pelo balango expresso por (7.1), a
diferenca de pressdo na gota se iguala a diferenca de pressao capilar e as
pressfes a montante e a jusante da gota estardo uniformizadas. Ou seja,
AP_.. seraigual a AP . Essa situacéo pode ser observada na Figura 92

gota anal *

(d).

A partir de entdo, devido & inércia do fluido, a gota continua se
deformando em direcdo a saida do canal. Com isso, a forca de adeséo
continua aumentando e a desaceleracdo dos fluidos tanto da gota quanto
do canal também aumenta. Isto provoca a inversdo do gradiente de
pressdo™, como pode ser visto na Figura 92 (e) e (f). Repare que essa

*! Em uma simulagéo envolvendo uma gota de 6leo sujeita & injecdo de 4gua em
um canal com 1um de altura, observou-se que a forca inercial era uma ordem de
grandeza menor do que a forca viscosa e, consequentemente, ndo houve a
inversdo do gradiente de pressdo no canal (GLITZ et al., 2012).
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inversdo do gradiente de pressdo € uma consequéncia do comportamento
dindmico do fendmeno e ndo € prevista pela equacéo (2.53).

Com a crescente inversdo do gradiente de presséo, a diferenca de
pressdo na gota aumenta. Uma vez que a deformacéo da gota prossegue,
em um determinado instante seus angulos criticos serdo atingidos e a
gota serd desprendida das paredes, sendo transportada pelo fluido
injetado (Figura 92 (g) e (h)).

AP =120 Pa
Malha 800 x 20 volumes
j=10

400

300 +

200

AP (Pa)

100

T T T
0,000 0,002 0,004 0,006
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(a) Ap6s 5x10™" s (um At): gota acelerando.

AP =120 Pa
Malha 800 x 20 volumes

400 - j=10

300

200 +

AP (Pa)

100

T T T
0,000 0,002 0,004 0,006
x (m)

(b) Apés 7,5x10™ s: gota acelerando.
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(c) Ap6s 1,25x107° s: gota acelerando.
AP =120 Pa
400 Malha 800 x 20 volumes
j=10
300
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[+ % S
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0,000 0,002 0,004 0,006
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(d) Ap6s 1,4x107° s: gota desacelerando.
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AP =120 Pa
400 < _Malha 800 x 20 volumes
j=10
300 +
F o
i
100
0
0,000 I 0‘(;02 ) 0.(;04 ’ U.CIDDB
x (m)
(e) Ap6s 1,5x107° s: gota desacelerando.
AP =120 Pa
400 Malha 800 x 20 volumes
j=10
300 +
g o
%
100
0,000 I 0‘(;02 ) 0.(;04 ’ U.CIDDB
x (m)

(f) Ap6s 1,75x107% s: gota desacelerando (iminéncia de sua liberacao).
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AP =120 Pa
400 4 IN:ISa 800 x 20 volumes

300

200

AP (Pa)
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(g) Apds 0,0125s.

AP =120 Pa
400 - IN:Iga 800 x 20 volumes

300

200

AP (Pa)

100

T T T
0,000 0,002 0,004 0,006

x (m)
(h) Apbs 0,025 s: gota se deslocando a velocidade terminal.

Figura 92. Comportamento do perfil de pressdo ao longo do tempo para a
situagdo em que a gota é desprendida do canal quando o fluido em seu interior
esta desacelerando.

A Figura 93 mostra os campos das componentes da velocidade
correspondentes a cada instante de tempo da Figura 92, para uma
diferenca de 120 Pa aplicada ao canal. Na Figura 93, ¢ mostrado o
trecho do canal entre 0,4 mm e 1,3 mm.
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() 1,75x10%s.
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. 0po2 000G7S 00055 000725 0000 001075 0.M25 001425 0016

W 0004 0003 0002 -0001 0 000 0002 0003 0004

(9) 0,0125s.

. 0p02 000875 00055 000725 0009 001075 0M25 001425 0016

W 0004 0003 0002 0001 0 007 0002 0003 0004

é

(h) 0,025 s.

Figura 93. Campos das componentes da velocidade (em m/s) em diferentes
instantes para AP=120 Pa.

Em resumo:
1. Aplica-se uma diferenca de pressdo ao canal, que provoca o
escoamento dos fluidos;
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2. O escoamento, por sua vez, provoca a deformacdo das
interfaces da gota;

3. Essa deformacdo gera uma diferenga de presséo capilar, que
se opBe ao escoamento dos fluidos;

4. Como as linhas de contato das interfaces permanecem fixas
(uma vez que os angulos criticos ndo foram atingidos), a
pressdo & montante da gota aumenta, enquanto que a pressao
a jusante diminui, resultando em um aumento da diferenca
de pressdo na gota e entre as por¢des & montante e a jusante
dela;

5. Esse aumento na diferenca de pressdo acelera os fluidos,
provocando uma maior deformacdo das interfaces e o
aumento da diferenca de pressdo capilar;

6. A partir de determinado momento, a taxa com que as forgas
de adesdo e viscosa aumentam serd maior do que a taxa com
que a diferenca de pressdo na gota (e nas por¢des a montante
e a jusante dela) aumenta, reduzindo a aceleracdo dos
fluidos até que eles atinjam uma velocidade maxima;

7. A partir deste momento, os fluidos passardo a ser
desacelerados. Como a gota continua sendo deformada em
direcdo a saida do canal devido & inércia dos fluidos, a
diferenca de pressdo capilar continua aumentando. Isso
provoca um aumento na desaceleracdo dos fluidos;

8. Em determinado momento, a magnitude da forca de
desaceleracdo serd igual a magnitude da forca viscosa. Neste
instante, a diferenca de pressdo na gota é igual a diferenca
de pressdo capilar e a pressdio em todo o canal é
uniformizada (Figura 92 (d));

9. Como os angulos criticos ainda ndo foram atingidos e como
a gota continua se deformando em direcdo a saida do canal,
a desaceleracdo dos fluidos aumenta, provocando a inversédo
do gradiente de pressdo ao longo do canal. Isto causa um
aumento na diferenca de pressdo na gota;

10. Este cenério prossegue até que os angulos criticos sejam
finalmente atingidos e a gota, liberada.

Para a situacdo cujos resultados sdo ilustrados na Figura 92, no
instante da liberagdo da gota, a diferenca de presséo nela vale 172,31 Pa.
E, como mencionado anteriormente, pela equagdo (2.53), essa diferenca
de pressdo deveria ser de 173,61 Pa. Novamente, essa diferenca entre
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esses dois valores se deve aos efeitos dindmicos, que ndo sdo
contemplados por aquela equacdo. Contudo, agora, o valor previsto pela
equacao (2.53) é maior do que o resultado da simulagéo, pois a forca de
desaceleracdo do fluido da gota auxilia no seu desprendimento.

Salienta-se também que, como ndo ha a uniformizacdo das
pressdes ao longo do canal no instante da liberagdo da gota, mas ha a
inversdo do gradiente de pressdo, a diferenca de pressdo que deve ser
aplicada ao canal (nesse caso, 120 Pa) é menor do que a prevista por
aquela equacdo (173,61 Pa).

O momento em que a gota é liberada depende da magnitude da
velocidade com que os fluidos escoam: quanto maior essa velocidade,
mais cedo os angulos criticos serdo atingidos, pois a taxa de deformagéo
da gota é maior. Para melhor ilustrar esse fato, a velocidade média do
fluido da gota em funcdo do tempo é mostrada na Figura 94 para as
situacGes em que diferencas de 120 Pa e 300 Pa sdo aplicadas aos
extremos do canal.

0,06

300 Pa

0,05

0,04

Liberacao para AP = 120 Pa

Liberagao para AP

(m/s)

0,03 +

gota

U

0,02 +

0,01+ Malha 800 x 20 volumes

\P =120 Pa
—— AP =300 Pa

0,00 f——— , . , . , : : :
0,000 0,005 0,010 0,015 0,020 0,025

Tempo (s)

Figura 94. Velocidade média do fluido na gota em funcéo do tempo.

A velocidade média da gota foi obtida a partir da seguinte
expresséo
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Nlinhas Nca/unas
Z £
u_=2

i=1
gota Niinhas N, ’ (72)

colunas

2 f

=

Como pode ser verificado deste grafico, a liberacdo da gota
ocorre em instantes diferentes dependendo da diferenca de presséo
imposta ao canal. Na Figura 95 é apresentado o comportamento do
tempo consumido para a liberagdo da gota em funcéo de alguns valores
da diferenca de pressdo imposta ao canal. Desses resultados, constata-se
que, quando uma maior diferenca de pressdo € aplicada ao canal, uma
maior velocidade ¢ alcancada pelos fluidos e, portanto, uma maior taxa
de deformacéo das interfaces da gota é obtida. Logo, o tempo necessario
para que os angulos de contato criticos sejam atingidos € menor.

2,00x10°
1‘75x10'3—-
1‘50x10'3—-
1‘25x10'3—-
1,00x10'3—.

7,50x10™

Tempoliberacao (S)

5,00x10™

2,50x10™

0,00

Malha 800 x 20 volumes

-
-

I I I
600 800 1000

AP (Pa)

T T
200 400

Figura 95. Instante de tempo em que a gota é liberada em fungdo da AP

aplicada ao canal.

A gota permanece presa no canal

A dindmica desta situacao ¢ igual a do cendrio anterior (o periodo
de aceleracdo do fluido no interior da gota é seguido de um periodo de
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desaceleracdo). Entretanto, neste novo cenario os angulos de contato
criticos nunca sdo atingidos. Essa situacdo foi observada quando uma
diferenca de 50 Pa foi aplicada ao canal e € mostrada na Figura 96.

Durante a desaceleracdo da gota, os efeitos inerciais em conjunto
com a diferenca de pressdo na gota nao sdo suficientes para deformar as
interfaces dela até seu estado critico, mesmo com a inversdo do
gradiente de pressdo no canal (Figura 96 (d)).

A deformacdo maxima da gota ocorre no momento em que a
velocidade média do fluido em seu interior é anulada. Neste instante, a
forca de adesdo é maxima. A partir de entdo, a gota comeca a retroceder,
se deformando em direcdo a entrada do canal e causando uma
diminuicdo da forca de adesdo. Durante seu retrocesso, a gota €
acelerada até o momento em que a reducdo da forca de adesdo em
conjunto com o aumento da forga viscosa provoquem a sua
desaceleragdo. Durante esse novo periodo de desaceleragdo, had uma
nova inversdo do gradiente de presséo.

Novamente a gota é desacelerada até que sua velocidade seja
anulada. Entdo o sentido do escoamento dos fluidos é invertido mais
uma vez e a gota passa novamente a se deformar em direcdo a saida do
canal.

Essa alternancia na diregdo do escoamento e as inverses do
gradiente de pressdo sdo mostradas na Figura 97. Nessa figura é
apresentado o comportamento da velocidade média do fluido no interior
da gota ao longo do tempo obtido com uma malha com 800 x 20
volumes. Nos detalhes sdo ilustrados os perfis de pressdo ao longo do
canal (em j=10) em alguns instantes de tempo.

Todo o processo descrito é repetido ao longo da simulacdo e
resulta em oscilagfes da gota, que sdo amortecidas com o tempo, como
pode ser observado na Figura 98. Ponderou-se que tais oscilagdes
poderiam ter sua origem na forma como a presséo é prescrita na entrada
do canal: quando a pressao final é prescrita logo no primeiro passo de
tempo, a alteracdo do campo de pressdo no canal é muito brusca, o que
levaria a oscilacdo da gota. Entretanto, ao se elevar gradualmente a
pressdo na entrada do canal de 0,1 em 0,1 Pa a cada passo de tempo até
que a pressdo final fosse atingida, verificou-se que as oscilagfes
persistiam, ndo sendo uma consequéncia da modelagem do problema.
Na verdade, tais oscilagdes ocorrem na natureza (KORENCHENKO,
BESKACHKO, 2007).
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(b) Ap6s 5x10™ s: gota acelerando.
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(c) Ap6s 1,375x10°° s: gota desacelerando.
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(d) Ap6s 2,5x107° s: gota desacelerando.
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(f) Ap6s 0,05 s: gota em repouso.

Figura 96. Comportamento do perfil de pressdo ao longo do tempo para a
situacdo em que a gota permanece presa.
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Figura 97. Comportamento da velocidade média do fluido no interior da gota
até 20 mil At e perfis de pressdo em alguns instantes.
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Figura 98. Comportamento das forcas de adesdo e devido a diferencga de
pressdo aplicada ao canal. Também s&o ilustrados os comportamentos dos
angulos de contato em funcgéo do tempo. As linhas tracejadas cinzas
correspondem aos angulos de contato criticos (111° e 138°).

Dado o exposto nessa discussdo sobre a dindmica do escoamento,
conclui-se que, caso 0s angulos criticos sejam atingidos, a gota pode ser
desprendida tanto durante a aceleracdo do fluido em seu interior, como
durante a sua desaceleracdo.

Considerando o balanco de forcas expresso pela equacdo (7.1) e a
Figura 99, no periodo de aceleragdo, como os efeitos inerciais, viscosos
e capilares se opdem ao escoamento, devera ser alcangada uma AP,

maior do que a prevista pela equagdo (2.53). Nessa equacao é admitido
gue a diferenca de pressdo na gota no instante de sua liberacdo é igual a
diferenca de pressdo capilar critica ( AP, ... )- A Situagéo apresentada

corresponde ao periodo entre t=0 e 0 ponto 2 da Figura 99.

Ja durante a desaceleracédo do fluido no interior da gota, se a
magnitude da forca de desaceleracdo for menor do que a da forca
viscosa, novamente uma AP, maior do que a prevista pela equagao

(2.53) deverd ser atingida. Este caso é indicado na Figura 99 pelo
periodo compreendido entre os pontos 2 e 3.
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Mas se os efeitos viscosos forem menores do que 0s inerciais
durante a desaceleracdo, estes auxiliardo no desprendimento da gota e,
portanto, uma AP, menor do que a calculada pela equagdo (2.53) é

necessaria (situacdo entre os pontos 3 e 5 na Figura 99).

Aceleragao do fluido atua Desaceleragao do fluido auxilia
qcontra o desprendimento da gota no desprendimento da gota
—
- 'I\Pn te >“\P=am\zmmm
2
JLL L —
B LY - 3
= 1
°
o
o
-]
g
=
2 4
AP AP i s
0 AP SAP piarcrica 5
T T T T T T T T T T T "
0 Tempo Situacao critica

Forgas viscosas aumentam‘ Forgas viscosas diminuem

Figura 99. Esquema de diferentes momentos em que a gota pode ser
desprendida.

A Tabela 7-1 ilustra essa explicagdo. Nela sdo apresentados 0s
valores de AP, no instante de liberagdo da gota, obtidos em
simulagbes com diferentes valores de AP_ , considerando uma malha

com 800 x 20 volumes. Lembrando que a diferenca de pressdo capilar
critica é expressa por

o
APcapi/ar,crr'rica = %(COS Hr,cr —cos Ha,cr ) ! (73)

onde os angulos criticos de avanco e de recuo valem respectivamente
138° e 111° Assim, a diferenca de pressdo capilar no instante da
liberacdo da gota € igual a 173,61 Pa.
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Tabela 7-1. Comparacéo dos valores da diferenca de pressdo na gota no
instante em que ela é desprendida para diferentes AP no canal.

Estado do fluido da gota

oy O enea B o momentocia
liberagéo
Desacelerando, com
104 170,00 velocidade quase nula
Desacelerando, com
110 170,25
Faceleragéo >|Fviscosa|
Desacelerando, com
120 172,31
Faceleragéo >|Fviscosa|
Desacelerando, com
165 173,60 ~
aceleragdo | — |" viscosa
Desacelerando, com
170 173174 Faceleragéo < Fviscosa
300 177,10 Acelerando
500 182,36 Acelerando
800 190,19 Acelerando

7.1.2. Forca de adeséo

A forca de adesdo imposta pelas interfaces da gota € uma das
forcas que contrabalanceiam a diferenca de pressdo aplicada ao canal.
Ela é composta pelas componentes na dire¢do horizontal da forca devida
a tensdo interfacial atuando nas linhas de contato (Figura 100). A
componente na direcdo horizontal da resultante dessas forcas
corresponde a forca de adesdo e analiticamente pode ser calculada por:

FSV‘X :2.o--wlicos(ﬂ—H,)—COS(ﬂ—ea)], (7-4)

onde w representa a profundidade do canal (dimensdo na direcdo
perpendicular ao plano do papel). Essa dimenséo é tomada igual a 1 m.
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Figura 100. Forgas devido a tensédo interfacial atuando nas linhas de contato de
uma gota deformada. A componente na horizontal da resultante dessas forgas
corresponde a forca de adesdo, que se contrapde a0 movimento da gota.

Conforme explicado anteriormente, 0 método CSF considera a
forga devida a tensdo interfacial como uma forca de corpo. Para cada
volume de controle séo entdo calculadas as componentes dessa forga por
unidade de volume. E, para se determinar a for¢a de adesdo, basta
multiplicar a componente horizontal da forca em cada volume de
controle por seu volume e somar a contribuigdo de todos o0s volumes:

Zi dAx~Ay'w, (7.5)

Jj=1 i=1

para uma malha uniforme.

Para exemplificar o calculo dessa forca pelo método CSF, tome-
se a situagdo mostrada na Figura 101. Nessa figura, o sistema se
encontra em equilibrio e a gota é simétrica. Supondo que o angulo de
contato da gota com a superficie valha 130° e que o coeficiente de
tensdo interfacial seja igual a 0,04 N/m, tem-se que a componente
horizontal da forca devida a tensdo interfacial atuando na linha de
contato inferior esquerda“, conforme indicado na Figura 101, é obtida
analiticamente por:

F

sx1

=o-w-cos(7—6)=2,5711-10" N. (7.6)

*2 Essa é a forca em apenas uma das linhas de contato da interface esquerda, por
este motivo ela ndo é multiplicada por dois.
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Fluido 2 Fluido 1

Fsx1

Figura 101. Esquema de uma gota simétrica em equilibrio. As pressdes a
montante e a jusante da gota sdo iguais.

Empregando-se uma malha com 160 x 20 volumes para
discretizar o dominio com dimensdes de 1,4184 mm x 0,1773 mm, tem-
se que 0s incrementos espaciais nas direcdes horizontal (Ax ) e vertical
(Ay ) sdo iguais a 8,865x10° m. Para essa malha, os valores da

componente horizontal da forca devida a tensdo interfacial (£, , em

N/m?) calculados pelo método CSF em cada volume de controle sdo
apresentados na Figura 102 juntamente com os valores da fracdo
volumétrica em cada volume ( f ). Ressalta-se que F, sO assume

SV,X
valores diferentes de zero quando a componente do vetor normal a
interface na direcdo x é ndo-nula.
E, apesar de a Figura 102 sugerir que a forca F,,, é avaliada no

centro do volume de controle, na realidade essa varidvel é avaliada no
centro das faces do volume.

Como se deseja obter o valor da forca de adeséo apenas na linha
de contato inferior esquerda da gota (como mostrado na Figura 101),
deve-se realizar o somatério da equacdo (7.5) considerando os volumes
da metade inferior daquela interface (volumes ilustrados na Figura 102).
Desse calculo, resulta que a forca de adesdo naquela linha de contato
obtida numericamente vale 2,5714x10 N. Ou seja, o valor obtido pelo
método CSF é aproximadamente 0 mesmo que o obtido pela expressdo
analitica (equacéo (7.6)).
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|¢Lb| Simetria
f=0 f=0
< Fsv,x=0 Fsvx= 1 0
17908127
=0 f=0
Fsv,x=0 Fsv,x= 9
15795480
f=0 f=0
Fsvx=0 Fsux= 8
11543404
=0 =0
Fsv,x=0 Fsv,x= 7
5096562
f=0 =0 f=0,0022
Fsvx=0 Fsvx= Fsvx= 6
71294 | 28996604
=0 =0 f=0

Fsvx=0 Fsvx=0 Fsvx=
18003676

f=0 f=0 =0

Fsvx=0 Fsvx=0 Fsvx=
4658317 | 27746254

=0 =0 =0 f=0

Fsvx=0 Fsvx=0 Fsvx=0 Fsvx=
20523573

=0 =0 f=0 =0

Fsvx=0 Fsvx=0 Fsvx=0 Fsvx=
3112619 | 27394924

f=0 =0 f=0 f=0 =0

Fsv,x= 0 Fsvx=0 Fsvx=0 Fsv,n=0 Fsv,x= Fsvx=
10261781 | 21827686

W/ 7Ty vy
I 63 64 65 66 67 68 69 70

Figura 102. Campos de fragdo volumétrica (f) e da componente horizontal da
forca devida & tenséo interfacial (F,) calculada pelo método CSF para cada
volume de controle. A érea colorida ilustra uma parte da gota, que abrange
metade da primeira interface.
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7.2. SIMEJLA(}()ES NUMERICAS, RESULTADQOS E
VALIDACAO

Nas simulagfes numéricas do efeito Jamin, foi empregado o
mesmo conjunto de fluidos e solido utilizado por Boukellal et al. (2009):
uma gota de agua presa as paredes de PDMS e sujeita a injecdo de 6leo
FC3283. No inicio da simulacdo, admitiu-se que a gota é simétrica, com
todos os angulos iguais a 125,3°. Como o valor do angulo de contato
inicial ndo é informado pelos autores, calculou-se o volume da gota
guando esta atinge seus angulos criticos. Entdo, considerando que o
volume é mantido e que, na situacdo inicial, a gota é simétrica, foi
estimado o valor inicial dos angulos de contato.

Uma vez que no trabalho de Boukellal et al. ndo s&o apresentados
os valores dos angulos criticos, supds-se que a Figura 16 (a) apresenta a
gota na iminéncia de ser deslocada e que os angulos criticos equivalem
aos angulos ilustrados nessa foto. Seus valores foram estimados por
meio do emprego das equagdes apresentadas naquele artigo.

A Tabela 7-2 apresenta os valores das propriedades dos fluidos,
dos angulos e das dimensdes do dominio (conforme a Figura 103)
utilizados nas simulagoes.

No instante em que as linhas de contato sdo liberadas, admitiu-se
gue a interface de avango se retrai, enquanto que a interface de recuo se
expande, devido & acdo da tensdo interfacial, que tende a minimizar a
area superficial da gota. O angulo de avanco entdo é reduzido de seu
valor critico a um angulo igual a 6, ,,, enquanto que o angulo de recuo é

aumentado de 6, para 6,, . A partir desse momento, a gota € entdo

carregada pela corrente de 6leo e os angulos de contato dindmicos
passam a ser calculados por dois modelos da literatura: caso o angulo
seja de avango, emprega-se 0 modelo de Jiang, Oh e Slattery (1979) e,
na situacéo de recuo, € utilizado o modelo de Tanner (NICHITA; ZUN;
THOME, 2010). Ambos os modelos sdo baseados na relagdo entre o
angulo de contato dindmico e o nimero Capilar, que é expresso por

Ca=y-U,, /o, sendo U, avelocidade média da gota. Foi empregada

essa velocidade no célculo de Ca, pois os artigos ndo séo claros quanto a
velocidade que deve ser utilizada nessa estimativa.
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Tabela 7-2. Propriedades dos fluidos, dimensdes do canal e angulos
empregados nas simulagdes numéricas.

Parametro Valor
Massa especifica da agua (p,) 1000 kg/m?

Viscosidade da 4gua (1, ) 9x10™“ Pa's
Massa especifica do 6leo ( p,) 1820 kg/m®
Viscosidade do 0leo (4,) 1,3x10°Pa's
Coeficiente de tensdo interfacial () 0,04 N/m
Angulo estatico inicial (6,) 125,3°
Angulo critico de avango (6, ) 138°

a,cr

Angulo critico de recuo (8. . )  111°

rcr

Angulo de avanco ap¢s a liberagdo da

gota (6, ,,) 130
Angulo de recuo ap6s a liberacéo da gota
(9 b ) 1190

Altura do canal (H) 1,773x10*m
Comprimento do canal (L)  7,092x10° m
Posicdo do centro da gota (X;)  7,092x10“ m

Fluido 2 Fluido 1 T
I
Or 0a
| Xo !
L L
Figura 103. Configuragdo do problema do efeito Jamin. A simulacgéo é
inicializada com uma gota simétrica.
O modelo de Jiang, expresso pela equacdo
cosd, ,, —cosd, , 0702
—2= 2% —+tgh(4,96 Ca”"™™), 7.7
cos@, . +1 & ( ) (7.7)

a,lib
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é baseado em dados experimentais obtidos por Hoffman (1975) para o
avanco de um fluido em um tubo capilar. Nesta equagéo, 6, , € o angulo

de contato dindmico de avanco.
Na determinagcdo do angulo de contato de recuo adotou-se um
modelo baseado na lei de Tanner (1979):

&n—6,=72Ca, (7.8)

onde 6, , € o angulo de contato dinamico de recuo.

A liberacdo das linhas de contato das interfaces de avanco e de
recuo ocorre separadamente. Ou seja, caso 0 angulo critico de avancgo
seja atingido antes do angulo critico de recuo, apenas as linhas de
contato de avanco serdo liberadas, permanecendo as linhas de contato de
recuo fixas a parede. Entretanto, constatou-se nas simulagfes que a
liberagdo da linha de contato de recuo ocorria poucos passos de tempo
apos a liberacdo da linha de contato de avango.

A evolucdo dos angulos de contato ao longo do tempo para a
situacdo em que a gota € liberada é ilustrada na Figura 104.

Canal longo

AP =300 Pa

Malha 800 x 20 volumes
50000 At

——— Angulo de recuo
—— Angulo de avango

140 4

Modelo de Jiang

130

> :
o |
F |
(=] |
c i
I
< 1204 1! Modelo de Tanner
8
&
3
o
1104 1§
| @
'
=
- T T T T T T T T T
0,000 0,005 0,010 0,015 0,020 0,025
Tempo (s)

Figura 104. Evolugdo dos angulos de contato ao longo do tempo para AP igual
a 300 Pa. Quando os angulos criticos séo atingidos, as linhas de contato séo
liberadas.
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Uma restricdo da simulacéo do efeito Jamin é o tamanho do passo
de tempo. Conforme mencionado em capitulos anteriores, o valor
maximo do passo de tempo esta sujeito a duas limitagdes: uma imposta
pelo método VOF e outra, pelo método CSF. Nestas simulagdes, a
restricdo imposta pelo tratamento explicito da forca devida a tensdo
interfacial é mais restritiva que aquela do método VVOF.

Tome-se como exemplo uma malha com 800 x 20 volumes, onde
Ax ¢ igual a 8,865 um e, portanto, o passo de tempo ndo deve ser
superior a 1,98x10° s pela equacéo (2.10). Esta limitacdo justifica os
pequenos passos de tempo empregados nas simulagdes. Além disso, a
prépria dinamica do problema que se esta tentando reproduzir ocorre em
tempos da ordem de 10 s, logo, mesmo que n&o houvesse essa restrigao
do método CSF, os valores de At deveriam ser menores do que 10™ s.

Nas simulagdes, foram atribuidas condic6es de abertura (opening)
as fronteiras leste e oeste do dominio. Na fronteira leste, prescreveu-se
pressdo nula, enquanto que, na fronteira oeste, a pressdo prescrita possui
valor positivo diferente de zero. As demais fronteiras (sul e norte)
atribuiu-se condicGes de ndo-deslizamento e impermeabilidade.

Foram adotados os seguintes critérios de convergéncia na
simulacéo: 10 m/s para as componentes da velocidade, 10” Pa para a
pressio e 10° para a fracdo volumétrica. Esses critérios foram
estabelecidos ap6s um estudo sobre a influéncia dos critérios de
convergéncia na solucéo final do problema.

Onde ndo estiver escrito o contrario, nas simulagGes foram
utilizados uma malha uniforme com 800 x 20 volumes
(Ax=Ay=8,865-10° m) e um passo de tempo igual a 5x10” s. Em
todas as simulagdes, a curvatura da interface foi calculada empregando-
se 0 método HF usual e a acdo da gravidade foi desprezada. Inicializou-
se 0 campo de velocidade com valor zero e as pressdes nos volumes foi
atribuido valor zero em todo o dominio com excecdo do interior da gota,
onde a pressdo foi calculada pela equagao de Laplace:

R -P,=0%. (7.9

7.2.1. Configuragdo padréo do modelo

Nas simulacGes do efeito Jamin foi adotada uma configuracéo
padrdo de simulagdo e variantes dessa configuracdo foram empregadas
em estudos especificos como, por exemplo, a influéncia do refino da
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malha na velocidade terminal da gota. A Tabela 7-3 apresenta 0s
parametros adotados nessa configuracdo padrao.

Tabela 7-3. Pardmetros adotados na configuragéo padréo do modelo de

simulagéo do Efeito Jamin.

Parametro

Valor/Especificacao

Tamanho da malha

Passo de tempo

Critério de convergéncia para as
componentes da velocidade
Critério de convergéncia para a
pressao

Critério de convergéncia para a
fracdo volumétrica

Condicdo de contorno nas
fronteiras norte e sul

Condicéo de contorno na fronteira
oeste

Condicéo de contorno na fronteira
leste

Liberacdo das linhas de contato

Altura do canal

Comprimento do canal

Posicao do centro da gota
NUmero de particdes empregadas
nas simulages em paralelo

800 x 20 volumes
5x107 s

10° m/s
10° Pa

10°

Né&o-deslizamento e
impermeabilidade

Abertura, pressao prescrita positiva
diferente de zero

Abertura, pressdo prescrita igual a
zero

Separadamente, quando 0s
respectivos angulos criticos sdo
atingidos

1,773x10" m

7,092x10° m

7,092x10* m da fronteira oeste

32 (duas linhas x dezesseis colunas)

Em todas as simulagdes, o dominio consistiu de um Unico canal, a

cujos extremos é aplicada uma diferenca de pressdo: na saida do canal
(fronteira leste do dominio) é prescrita uma pressao nula, enquanto que
na entrada do canal (fronteira oeste do dominio) é prescrito um valor
positivo da pressdo. Ou seja, as condi¢Bes de contorno nessas fronteiras
correspondem a condicdo de abertura.

Como no inicio da simulagdo a gota é simétrica, inicializou-se o
campo de fracfes volumétricas com seus valores exatos, determinados a
partir da integral dos arcos de circunferéncia que correspondem as
interfaces da gota. O dominio e a configuragdo inicial do problema séo
mostrados na Figura 105.
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Fluido 2

1,773x10* m

7,002x10'm
7,092x10° m

Figura 105. Dominio e configuragéo inicial do problema.

7.2.2. Evolugdo das forgas e dos angulos de contato

Tome-se um canal onde uma gota de um fluido encontra-se presa
as suas paredes e envolta por outro fluido. Inicialmente, os dois fluidos
se encontram em repouso € a pressao ao longo de todo o dominio € nula,
com excegdo da pressdo no interior da gota, que vale o/R_,,, . No inicio

da simulagdo (t=0), a pressdo na fronteira oeste do dominio ¢é
subitamente elevada a um valor prescrito Py. No primeiro passo de
tempo, a diferenca de pressdo no canal é sentida pelos fluidos: a presséo
passa a variar gradualmente ao longo do dleo (fluido 2) e a gota comega
a se deformar, adquirindo um formato mais fluidodindmico. Esse novo
formato resulta em diferentes angulos de contato nas porgdes traseira e
dianteira da gota, provocando o surgimento de uma forca de adeséo
resultante, que se opde ao escoamento. A magnitude dessa forca
aumenta com o tempo, pois o angulo de recuo diminui, enquanto que o
angulo de avango aumenta. E exatamente esta dindmica que ocorre
guando se injeta 4gua na tentativa de remogao do 6leo residual preso aos
poros de um reservatorio de petréleo, num processo denominado
recuperacao secundaria de petrdleo.

Caso a diferenca de pressdo aplicada ao canal/poro ndo seja
suficiente para provocar a deformacdo da gota até que seus angulos de
contato criticos sejam atingidos, a gota permanecera presa as paredes do
canal. Esta situacdo esta ilustrada na Figura 106. Nessa figura, obtida da
simulacdo em que uma gota de Agua estd sujeita a injecdo de Oleo
(situacdo inversa a da recuperacdo de petrdleo), é mostrada a evolugédo
das forcas de adesdo (calculada pelo método CSF) e devido a diferenca
de pressdo sobre a gota com o decorrer do tempo. Também ¢é
apresentada a forca de adesdo obtida analiticamente por meio da
equacado (7.4). A curva dessa forca esta sobreposta a curva da forga de
adesdo obtida numericamente, validando o célculo dessa forga pelo
programa desenvolvido neste trabalho.
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Verifica-se que, ap6s 50 mil passos de tempo (0,025 s), a forca de
adesdo se igualou aquela gerada pela diferenca de pressdo e, como 0s
angulos criticos ndo foram atingidos em nenhum momento da simulagéo
(Figura 107), a gota de agua ndo é deslocada pelo éleo injetado.

0,016 Forga devido a pressao
E |Forga de adesdo numérical
0,014 4 — |Forga de adesdo analitical
0,012 1
—~ 0,010
=4 ]
3. 0,008
= J
(=]
L 0,006 —
) t=0 t=005s
0,004 4 ( )
0.002 - Prrrrrrrrrter (__2
0,000 T T T T T T T T T
0.0 1,0x10? 2,0x10* 3,0x107 4,0x102 5,0x10%
Tempo (s)

Figura 106. Evolugéo ao longo do tempo das forcas de adesdo (em mddulo) e
devido a diferenca de pressdo na gota para a situagdo em que ela permanece
presa as paredes do canal. Nesta situagdo, foi aplicada uma diferenca de presséo
no canal de 50 Pa. Nessa figura também s&o mostradas as formas inicial e final
da gota.

Por outro lado, se a diferenca de pressdo aplicada aos extremos
do canal for suficientemente alta, os angulos criticos serdo atingidos.
Assim, a gota se desprenderd, sendo transportada pelo 6leo. A Figura
108 mostra a evolucdo dessas forcas para a simulacdo em que uma
diferenca de 300 Pa foi aplicada em um canal com 7,092 mm de
comprimento. Novamente a curva da forca de adesdo obtida
numericamente concorda com a analitica. A Figura 108 (b) mostra em
detalhe a evolucdo dessas forcas antes da liberacdo da gota. As formas
inicial e final da gota, esta Ultima em que ela assume angulos iguais a
118,56° para a interface de recuo e 131,31° para a interface de avanco
(Figura 104), sdo mostradas no detalhe da Figura 108 (a).
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140

Angulo critico de avango

—— Angulo de recuo
135 —— Angulo de avango

130

125 4

Angulo (°)

120

115

Angulo critico de recuo

110

T T T T T T T T T
0.0 1,0x10° 2,0x107 3,0x10 4,0x10° 5,010
Tempo (s)

Figura 107. Comportamento dos angulos de contato ao longo do tempo para a
mesma simulag&do da Figura 106.

—— Forga devido a presséo
|Forga de adesdo numérical
—— |Forga de adesédo analitica|

Liberagao da gota

0,03 +

t=0 t=0,025s

0,02 +

Forga (N)

|f
0,01/

I

1

[}

- 1

:

I
1
0,000 0,005 0,010 0,015 0,020 0,025

Tempo (s)

(a) Evolucao das forgas ao longo de 50 mil passos de tempo.
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—— Forga devido a pressao
0,03 4 | — |Forga de adesao numérica|
— |Forga de adeséo analitica|
0,02 4 L]
z 5
4 o
= k-]
o
il b
° i
™ 0,01 4 2
5
0,00
T T v T " T " T
0,0000 0,0002 0,0004 0,0006 0,0008

Tempo (s)

(b) Evolugéo das forgas no periodo anterior a liberagéo da gota.

Figura 108. Evolugéo ao longo do tempo das forcas de adesdo (em mddulo) e
devido a diferenca de pressdo na gota para a situagdo em que ela é deslocada
pelo 6leo injetado quando uma diferenca de pressdo de 300 Pa € aplicada no

canal.

H& uma queda abrupta no valor da forca de adesdo na liberacéo
da gota, pois o angulo de avancgo tem seu valor diminuido de 138° para
130°, enquanto que o angulo de recuo é aumentado de 111° para 119°.
Assim, a forca de adesdo é reduzida em aproximadamente 0,018 N.
Como um resultado da simulagéo, a forca devido a diferenca de pressédo
também é reduzida.

As oscilacdes® presentes na curva da forca devido a diferenca de
pressdo sdo devidas a forma como a pressdo a montante e a jusante da
gota de &gua sdo avaliadas. Como o balanco de forcas é realizado em
um volume de controle envolvendo a gota (Figura 109), tanto a presséo
a montante quanto a jusante dela deveriam ser avaliadas exatamente na

® Como essas oscilagbes sdo resultantes de um pés-processamento de
resultados que deveriam ser tomados exatamente na interface mas que ndo o
sdo, elas ndo devem ser encaradas como oscilagdes numéricas do método de
solucéo do escoamento.
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interface, o que nao é possivel quando do emprego do método VOF. A
extrapolacdo de tais pressGes para a interface é complicada de ser
realizada e, portanto, optou-se por avaliar essas pressdes em volumes
imediatamente vizinhos a interface e que possuam fragcdo volumétrica
nula (ou seja, que estejam preenchidos somente por 6leo). Essa situacdo
€ mostrada na Figura 110 para metade da interface de recuo, onde a
pressdo a montante da gota é uma média aritmética da pressao avaliada
nos volumes vizinhos a interface (volumes em verde formando degraus).

Fluido 2 Volume de
controle

0, 0,

Figura 109. Volume de controle envolvendo a gota.

A primeira implicacdo dessa forma de avaliagdo da pressdo é um
erro na estimativa do seu gradiente. Uma vez que, para a situacao
ilustrada na Figura 108, a pressdo do 6leo ao longo do canal decresce, a
diferenca de pressdo resultante é superestimada ao se avaliar a presséo
em volumes um pouco afastados da interface.

Uma segunda consequéncia desse calculo da pressdo sdo as
oscilagbes mostradas na Figura 108 (a). Com o deslocamento da gota
apos alguns passos de tempo, alguns volumes que continham a interface
passam a conter apenas 0leo (fragdo volumétrica nula) alterando a forma
dos “degraus” verdes da Figura 110, e a pressdo agora sera avaliada
nesses volumes. Entdo as pressdes a montante e a jusante da gota, que
deveriam decrescer monotonicamente com o tempo devido ao
deslocamento da gota, apresentam saltos. A frequéncia desses saltos
depende do avango das interfaces e se intensifica com o aumento da
velocidade da gota. Ressalta-se que os saltos da pressdo a montante da
gota ndo coincidem necessariamente com aqueles da pressdo a jusante.

Entretanto, esse calculo da diferenca de pressdo sé tem efeito
para ilustrar a evolucdo da forca devido a ela ao longo do tempo, néo
havendo nenhum tipo de influéncia dele na simulagéo.
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7551 =1
Gota apés 0,00575 s

P=278,98

P=279,27 =
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Figura 110. Volumes em que a pressdo a montante da gota € avaliada para o
calculo da forca devido a diferenca de pressdo. Nesta figura, “f” indica a fragdo
volumétrica de agua no volume e “P” indica a pressdo em Pa. O perfil de
pressao ilustrado corresponde ao perfil ao longo da linha traco-ponto no
esquema da gota.

7.2.3. Velocidade terminal

Com o decorrer do tempo ap6s a liberacdo da gota de agua, a
forca motriz do escoamento se iguala a soma das forcas devido ao atrito
viscoso dos fluidos e de adeséo da gota. Esse equilibrio de forgas impde
uma velocidade constante a gota, denominada de velocidade terminal.

Supondo que o escoamento de ambos os fluidos ao longo do
canal seja igual ao escoamento de Poiseuille em um canal formado por
placas paralelas infinitas e considerando apenas as forcas devido a
diferenca de pressao, devido ao atrito viscoso em ambos os fluidos e de
adesdo das interfaces da gota, a velocidade terminal da gota (U,,,, ) pode

ser calculada por
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1
AP-H-w :Fadesﬁo +f15p1U;ota '2.LQOW w
) , (7.10)
+f2 Epzusma -2 (L - Lgata ) w

onde Lgw € 0 comprimento da gota em contato com a parede; 0s
subscritos 1 e 2 indicam agua e 6leo respectivamente; f é o fator de

friccdo e vale 24/Re, (BEJAN, 2004). Re, corresponde ao nimero de

Reynolds avaliado com o didmetro hidraulico do canal (D, =2-H) e com

a velocidade terminal da gota. Na equacéo (7.10), foram desprezados 0s
termos relativos & quantidade de movimento na entrada e na saida do
canal, pois a velocidade nessas duas regides sdo iguais. Portanto, esses
termos se anulam.

Uma vez que a forga de adesdo pode ser obtida pela equacéo (7.4)
e 0s angulos de contato dindmicos sdo funcbes da velocidade média da
gota, a equacdo (7.10) pode ser reescrita como uma equacdo
transcendental, cuja raiz U,, pode ser facilmente determinada

numericamente por meio do método de Newton-Raphson.

Na Figura 111, o valor da velocidade média da gota obtida da
simulacdo do problema para uma diferenca de pressdo de 300 Pa é
comparado a velocidade terminal da gota calculada da equacéo (7.10). A
diferenca entre esses valores é de 5,28%.

A Tabela 7-4 apresenta os valores da velocidade terminal da gota
obtida numérica e analiticamente para outros valores da diferenca de
pressdo no canal. Esses resultados foram obtidos empregando uma
malha com 800 x 20 volumes.

Como pode ser verificado nesta tabela, a diferenca entre a
velocidade obtida numericamente e a obtida analiticamente €
praticamente a mesma para todos os valores de AP empregados e se
trata de um erro aceitavel para essa aproximacao.

Para esses mesmos valores da diferenca de pressdo no canal, a
Figura 112 mostra uma comparacdo entre a forma inicial da gota de
agua e sua forma final, quando a velocidade terminal foi atingida. Como
era esperado, quanto maior a diferenca de pressdo, maior a velocidade
média da gota e, portanto, maior o angulo de avango e menor o angulo
de recuo, os quais sdo descritos pelos modelos de Jiang e Tanner
respectivamente.
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0,06 4

0,04

AP =300 Pa

Malha 800 x 20 volumes
50000 At

—— Solugao do escoamento
- - -Balango de forgas

CLiberagac dagota

0,024

Velocidade média da gota (m/s)
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Figura 111. Comparac&o entre a velocidade média da gota obtida do programa
desenvolvido neste trabalho (linha vermelha) e a velocidade terminal da gota
calculada pela equacéo (7.10) (linha preta).

Tabela 7-4. Comparacdo dos valores da velocidade terminal da gota para
diferentes AP.

Velocidade obtida Velocidade obtida Diferenca

AP (Pa) numericamente (m/s) anallz:ﬁzr;wente (%)
180 0,0279 0,0295 5,42
200 0,0331 0,0350 5,43
300 0,0592 0,0625 5,28
400 0,0855 0,0902 5,21
500 0,1117 0,1179 5,26
600 0,1378 0,1456 5,36
800 0,1904 0,2012 5,37

1000 0,2418 0,2569 5,88
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)
y/
AP =180 Pa AP =200 Pa
/s - LS AP (Pa) | or () 0a ()
| \5 ( ‘] 180 118,79 | 130,77
{ I | | 200 118,75 | 130,87
' / ‘ / 300 118,56 | 131,31
AP=300Pa AP = 400 Pa 400 11836 | 131,70
500 118,47 | 132,05
. 600 117,97 | 132,39
[ \ 800 117,54 | 133,05
‘ } | 1000 17,04 | 133,63
| J R J
AP = 500 Pa AP = 600 Pa
( Y |
. | .
: J | )
AP =800 Pa AP = 1000 Pa

Figura 112. Comparacéo entre a forma inicial (linha vermelha) e a forma final
da gota quando a velocidade terminal é atingida (linha preta) para diferentes
valores da diferenca de presséo aplicada ao canal.

A velocidade terminal da gota pode ser alterada pelos
coeficientes dos modelos dos angulos de contato dindmicos, conforme
pode ser deduzido da equacdo (7.10), ja que a forga de adesdo é uma
funcdo dos angulos de contato, os quais, por sua vez, dependem da
velocidade da gota. Para exemplificar a influéncia desses coeficientes,
simulou-se 0 mesmo escoamento da Figura 111, mas agora foram
adotados os seguintes modelos modificados para os angulos de contato
dindmicos:

cosd.,, —cosb

a,lib a,d Ztgh(7 CGO'S) , (7.11)

cos®, ;, +1

para o angulo de avancgo e

&, —6,=720Ca, (7.12)

rlib
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para o angulo de recuo. Com os novos coeficientes, hd& uma maior
deformagdo das interfaces e, consequentemente, a for¢a de adesdo
aumenta, impondo uma maior resisténcia ao escoamento. Portanto, a
velocidade terminal da gota é menor do que a obtida anteriormente:
0,0457 m/s contra 0,0592 m/s, para uma diferenca de pressdao de 300 Pa.
O comportamento dos angulos de contato e da velocidade média da gota
para os dois modelos adotados (original ¢ modificado) ¢ mostrado na
Figura 113.
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Figura 113. Comportamento dos angulos de contato (linhas tracejadas) e da
velocidade média da gota (linhas continuas) para o modelo de angulo de contato
dindmico original (em vermelho) e para o modelo modificado (em preto). Esses
resultados foram obtidos de simulagdes com uma malha com 800 x 20 volumes

e uma diferenca de 300 Pa aplicada ao canal.

7.2.4. Diferenca de pressio critica

Um dos principais focos da simula¢do do efeito Jamin é a
determinacdo da diferenca de pressdo aplicada ao canal, acima da qual a
gota de 4gua ¢é transportada pelo oOleo. Essa diferenca de pressdo ¢
denominada critica.

A gota s0 serd desprendida se seus angulos criticos forem
atingidos. Logo, € necessdrio que a AP aplicada gere uma for¢a que se
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sobreponha a forca de adesdo e aos efeitos dindmicos, promovendo a
deformacdo da gota até seu estado critico.

Para identificar a magnitude dessa diferenca de presséo,
simulacfes foram realizadas para valores da pressdo na fronteira oeste
do canal variando entre 50 e 1000 Pa, lembrando que a diferenca de
pressdo critica na gota (Figura 109) poderia ser calculada para a
situacdo estatica pela equacgdo (2.53). A pressdo prescrita na fronteira
oeste foi limitada a 1000 Pa porque, acima desse valor, um canal mais
longo seria necessario para que a velocidade terminal fosse atingida.

Para este caso em particular*, a AP critica no canal obtida das
simulagBes com uma malha com 800 x 20 volumes € igual a 103 Pa.
Trata-se da maior diferenca de pressdo imposta ao canal para que a gota
seja mantida presa. Um valor da AP levemente superior a esse valor
corresponde a situagdo em que os angulos criticos sdo atingidos no
momento em que a velocidade do fluido da gota, apds sofrer uma
desaceleracdo, é nula (ponto 5 na Figura 99). E necessario salientar que
essa condicdo critica é valida unicamente para o problema simulado,
pois a diferenca de pressao critica depende da distancia entre as paredes
do canal e das propriedades dos fluidos e s6lidos envolvidos.

Ao longo das simulagdes, verificou-se que, para diferencas de
pressdo abaixo do valor critico (103 Pa) ou igual a ele, as pressdes a
montante e a jusante da gota eram uniformes apds a gota parar de
oscilar.

Ja para diferengas de pressdo maiores do que a critica, a gota
pode ser liberada quando o fluido em seu interior estd sendo
desacelerado ou acelerado. No primeiro caso, a desaceleracdo do fluido
coopera com o aumento da diferenca de pressdo na gota, invertendo o
gradiente de pressdo. E, como visto anteriormente, no segundo caso, a
pressdo a montante da gota aumenta e a pressao a jusante dela diminui,
provocando um aumento na diferenca de pressao na gota, a qual, por sua
vez, promove a deformagdo da gota até que os angulos de contato
criticos sejam alcancados e a gota seja liberada ainda nesse periodo de
aceleracéo.

Ressalta-se que esse valor de 103 Pa corresponde a diferenca de
pressdo que deve ser aplicada aos extremos do canal. Como na dedugéo
da equacdo (2.53) supds-se que as pressdes ao longo do canal eram
uniformes no instante da liberacdo da gota, por essa equacao, a diferenca

* Envolvendo o escoamento de 6leo e 4gua em um canal de PDMS com altura
igual a 177,3x10° m.
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de pressdo critica no canal é igual a 173,61 Pa. Comparando-se esse
valor ao obtido nas simulacdes, verifica-se que a previsao fornecida pela
equacao (2.53) resulta num erro de 68,6%. Esse erro é atribuido a néo-
consideracdo dos efeitos dindmicos por essa equacao.

Como foi mostrado anteriormente, para o caso simulado os
efeitos dindmicos sdo relevantes na evolucdo do efeito Jamin,
provocando, em situacbes em que o fluido da gota é desacelerado, a
inversdo do gradiente de pressdao no canal e na gota. Com essa inversao,
a diferenca de pressdo na gota aumenta, chegando ao valor necessario
para deformar a gota até seu estado critico. Esse comportamento ndo é
previsto pela equagdo (2.53) e representa uma deficiéncia dela.

Conhecendo-se o valor da diferenca de pressdo minima que deve
ser aplicada ao canal para a gota ser desprendida, pode-se construir um
grafico da velocidade terminal da gota em fungdo da diferenca de
pressdo (Figura 114).

Malha 800x20 volumes 3
0,25 - at=5x10"s Py
Canal de 7,092 mm x 0,1773 mm
0,20
Ty 0,15
-
£
-
)
5 0,10 1
=
oo |
0,05 ® Simulagdes
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Regressao linear:
U= 2,607x10*AP-0,01891
0004 o @
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Figura 114. Velocidade terminal da gota em funcéo da diferencga de pressao no
canal. A AP critica vale 103 Pa.

Analisando-se a variagdo da velocidade terminal da gota com a
diferenca de pressdo, constatou-se que ha uma dependéncia linear entre
essas duas variaveis, para valores de AP entre 104 Pa e 1000 Pa. A
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equacdo da reta que descreve essa dependéncia é mostrada na legenda
da Figura 114. Essa dependéncia linear também é ratificada pela
velocidade obtida do balanco de forgas expresso pela equagéo (7.10),
gue também é mostrada nessa figura (linha tracejada azul). Deve-se
lembrar que os angulos de contato dindmicos também variam com a
velocidade e, portanto, o termo referente a forca de adesdo introduz
perturbacbes ao comportamento linear da velocidade terminal da gota.
Contudo, essas perturbagdes exerceram pouca influéncia nos resultados
apresentados, pois a variagdo dos angulos de contato dindmicos foi
pequena.

Infelizmente, as escalas adotadas nesse mesmo grafico da
velocidade terminal em funcdo da AP obtido por Boukellal et al.
(2009)* ndo permitem identificar se ha uma dependéncia linear entre a
velocidade da gota e a diferenca de pressdo para valores de AP
préximos ao seu valor critico.

Verificou-se ainda que o refino da malha ndo exerce influéncia no
valor da AP critica no canal. Entretanto, quanto maior o refino da
malha, menor a velocidade terminal da gota, como pode ser observado
no gréafico ilustrado na Figura 115. Nessa figura sdo comparados os
resultados da velocidade terminal da gota em funcdo da diferenca de
pressdo para trés malhas diferentes: 800 x 20, 1600 x 40 e 3200 x 80
volumes. Para essa Ultima malha, o passo de tempo foi reduzido para
107 s, de forma a respeitar o limite imposto pelo método CSF e
expresso pela inequagéo (2.10).

Por outro lado, o passo de tempo parece influenciar no valor da
diferenca de pressdo critica, uma vez que para a malha com 3200 x 80
volumes e passo de tempo igual a 107 s, a gota foi liberada apenas
guando AP maiores do que 106 Pa foram aplicados as extremidades do
canal.

Na Figura 115, a linha tracejada azul representa a velocidade
terminal da gota obtida pela equacdo (7.10). Como pode ser verificado,
quanto maior o refino da malha, mais a velocidade terminal se afasta da
solucdo obtida com o balanco de forcas considerando um escoamento de
Poiseuille.

* Este gréfico foi reproduzido na Figura 16 (b) do Capitulo 2.
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Figura 115. Velocidade terminal da gota em fungéo da diferenca de presséo no
canal para trés tamanhos de malha.

Em um escoamento de Poiseuille, a componente vertical da
velocidade (v) é nula. Porém, ao se analisar o campo de v obtido nas
simulagOes e ilustrado na Figura 116 (b), constatou-se que a variacdo
dessa componente da velocidade ndo era da ordem de velocidades
espurias. Essa observacdo reforca que as diferencas na velocidade
terminal apresentadas na Figura 115 ndo sdo devidas a erros das
aproximag6es numéricas.

Como relatado por Baroud e colaboradores (2010), a presenca da
interface da gota introduz néo-linearidades ao escoamento, provocando
seu afastamento daquele previsto por Poiseuille. Nesse novo
escoamento, a componente vertical da velocidade ndo é mais nula e,
como pode ser verificado da Figura 116(a), a interface se desloca a
mesma velocidade média da gota (0,0577 m/s). Trata-se de uma situacéo
analoga a de um projétil se deslocando em um tubo.
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Figura 116. Campos das componentes (a) horizontal e (b) vertical da
velocidade e (c) de pressdo. Esses resultados foram obtidos na simulagéo
empregando uma malha com 1600 x 40 volumes e uma diferenga de 300 Pa
aplicada ao canal. A linha preta indica a interface da gota.

Essas alteracBes nos campos de velocidade ocorrem devido a
diferenca entre as velocidades do 6leo e da gota: enquanto que a
velocidade do 6leo no centro do canal é maior do que a velocidade
média da gota, as camadas desse 6leo junto as paredes se deslocam a
uma velocidade menor do que a da gota. Assim, o fluido que escoa pelo
centro do canal a montante da gota ao atingi-la tem sua direcao alterada,



249

sendo desviado em direcdo as paredes do canal. Ja a jusante, a
propagacdo da gota faz com que o éleo mais lento junto as paredes seja
desviado para o centro do canal. Esse padrdo de escoamento pode ser
observado na Figura 117, onde sdo mostradas as linhas de corrente
considerando um referencial que se desloca a velocidade média da gota.

Figura 117. Linhas de corrente considerando um referencial se deslocando a
velocidade média da gota. Esse resultado foi obtido na mesma simulacéo da
Figura 116. A linha azul indica a interface.

Essa mesma configuracdo do escoamento € apresentada no
trabalho de Baroud, Gallaire e Dangla (2010) e Kurup e Basu (2012),
porém, naquelas publicacdes foi abordado o caso em que o fluido
injetado molha completamente as paredes do canal, formando um filme
sobre o qual a gota escoa num padrdo de escoamento do tipo slug.

Uma implicacdo desses desvios de trajetoria do escoamento é
uma maior perda de carga na regido das calotas da gota, indicadas na
Figura 118. Contudo, essa perda de pressdo ndo é considerada na
aproximacdo expressa pela equacdo (7.10), que contempla apenas as
forcas viscosas atuantes no interior da gota e no 6leo onde o escoamento
é considerado igual ao de Poiseuille.

No escoamento do tipo slug, onde a gota desliza sobre um filme
de um fluido que molha totalmente a superficie, Bico e Quéré (2001),
Hodges, Jensen e Rallison (2004), Fuerstman et al. (2007) e Baroud,
Gallaire e Dangla (2010) afirmam que a queda de pressao induzida pelo
escoamento nas calotas da gota é proporcional a (s Ca?®)/H. A
constante de proporcionalidade para o escoamento de uma bolha de ar
em um canal de secdo transversal retangular preenchido por &gua foi
determinada por Fuerstman e colaboradores como sendo igual a 12.
Ainda segundo eles, o valor dessa constante independe da razdo entre a
altura do canal e a sua largura®® e da viscosidade do fluido injetado.

“® Embora, ao apresentarem a constante de proporcionalidade no inicio do
artigo, os pesquisadores afirmaram que essa constante depende da razdo H/w.
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Figura 118. Calotas da gota.

Visando & determinacéo da velocidade terminal da gota, adaptou-
se a equacdo (7.10), de forma a contemplar a perda de carga imposta
pelo escoamento em torno das calotas da gota:

1
AP : H W= Fadesﬁo + f:.l Eplusam : 2 : Lgam ‘W
. (7.13)
+f2 EpZU;nta -2 (L - Lgota ) "W+ APcuInta H-w
onde a diferenca de pressdo no Ultimo termo da equacdo é descrita pela
expressdo mencionada anteriormente:

— Ccalota o CaZ/B ] (714)
H

Pm/ota

Nesta equagdo, o numero capilar é calculado com a maior
viscosidade dos fluidos envolvidos e a velocidade média da gota. A
perda de carga nas calotas é introduzida na equacdo (7.13) para
compensar 0s erros inerentes as aproximacdes adotadas para a
dissipagdo viscosa na gota e no 6leo. Nessas aproximagOes, foi
considerado que o escoamento Se comportava como o previsto por
Poiseuille. Cabe ressaltar que a hip6tese de que o0 escoamento no interior
da gota é de Poiseuille sé é valida para gotas muito longas, onde as
perturbacGes introduzidas pela interface sé afetam o escoamento nas
suas adjacéncias.

Vale destacar que, nos modelos propostos pelos autores
mencionados anteriormente, ndo é contemplado o primeiro termo do
lado direito da equacdo (7.13), pois, como ndo ha contato entre a
gota/bolha e a superficie nos escoamentos abordados por eles, ndo ha
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efeitos adesivos. J& no modelo proposto por Lee e Lee (2010) para
descrever o escoamento pistonado seco (dry-plug flow) de uma bolha de
ar em 4gua este mesmo termo aparece. Contudo, esses pesquisadores
ndo modelam a perda de carga nas calotas, apesar de reconhecer a sua
existéncia e relevancia.

Como pode ser observado na Figura 119, quanto maior o refino
da malha, menor a velocidade terminal da gota. Isto é uma consequéncia
da melhor discretizacdo do escoamento junto as paredes, onde as forcas
viscosas sd0 maiores. Também pode-se constatar o0 sub-
dimensionamento dos termos viscosos pela aproximagao expressa pela
equacdo (7.10), que, ao ndo incluir a perda de carga na regido das
calotas da gota, se afasta do comportamento previsto pelo modelo da
equacdo (7.13).

Admitindo-se que a solucdo real do problema seja proxima a
obtida com a malha mais fina (3200 x 80 volumes), avalia-se que a
constante Cgqota deva ser igual a nove para estimar adequadamente 0s
efeitos viscosos impostos pelo escoamento em torno das calotas da gota
(linha verde no gréfico da Figura 119). Essa diferenca na constante de
proporcionalidade em relagdo ao valor reportado por Fuerstman et al.
(2007) deve-se ao fato de o problema aqui simulado, além de ser
bidimensional, ndo exibir a formagdo de um filme sob a gota como nos
experimentos daqueles pesquisadores, que consideraram que a constante
de proporcionalidade deveria ser igual a doze.

Adotando-se 0 modelo da equagdo (7.13) como referéncia, pode-
se estimar qual a contribuicdo dos termos de adesdo e viscosos em
funcdo da AP quando a gota se desloca a velocidade terminal.
Constatou-se que, para pequenos valores da diferenca de pressdo no
canal — os quais proporcionam uma menor velocidade a gota —, a ordem
da forca de adesdo é uma vez maior do que a das forcas viscosas,
conforme ilustrado na Figura 120. Contudo, com 0 aumento de AP e,
consequentemente, das velocidades da gota e do dleo, os efeitos
viscosos passam a predominar, chegando a corresponder a
aproximadamente 90% da forca motriz do escoamento para uma
diferenca de 1000 Pa aplicada aos extremos do canal.
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Figura 119. Velocidade terminal da gota em fun¢do da diferenga de pressao
aplicada no canal. Os resultados para as diferentes aproximagdes para o balanco
de forcas no canal sdo ilustrados: desprezando a dissipagéo viscosa nas calotas

da gota (linha tracejada azul) e considerando-a (linhas preta e verde).
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Figura 120. Contribuigdes das forcas de adeséo e viscosas na dissipacao de
energia do escoamento em regime permanente em fungéo de diferentes valores
de AP aplicados ao canal.
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Analisando-se somente as forgas viscosas, foi concluido que o
atrito viscoso no 6leo exerce um papel mais relevante na dissipacao da
energia do escoamento do que as demais parcelas (efeitos viscosos na
gota e nas suas calotas). Isso se deve principalmente ao fato de o canal
possuir um comprimento muito maior do que o ocupado pela gota. Além
disso, como pode ser observado na Figura 121, a taxa de crescimento da
dissipagdo viscosa no 6leo é maior do que a taxa de crescimento das
outras duas parcelas com o aumento da velocidade da gota.
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Figura 121. Contribuigdes na dissipagdo viscosa dos efeitos viscosos no 6leo
(linha preta), na gota (linha azul) e em suas calotas (linha vermelha). No eixo
das ordenadas a direita, o subscrito i indica uma das trés parcelas mencionadas.

Objetivando a analise da variacdo da velocidade da gota com o
tempo, pode-se incluir o termo de aceleracdo dos fluidos na equacao
(7.13). A inclusdo deste novo termo resulta na seguinte equagdo
diferencial ordinéria:

dUgota 1 2
(m1+m2) dt :AP'H.W_Fudesﬁo_flEplugota.2'Lgota.w
7.15
1 2 Ccalutao- 2/3 ( )
_fZEpZUgatu.2.(L_Lgatu).W_Tca H-w
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Ressalta-se que a velocidade média do 6leo é igual a velocidade
média da gota.

A constante de proporcionalidade Ccaora, cOnforme mencionado
anteriormente, foi calibrada pelo resultado numérico para uma malha
com 3200 x 80 volumes.

A equacdo (7.15) ndo possui solucdo analitica, pois tanto a forca
de adesdo quanto a perda de carga nas calotas dependem da velocidade
da gota. Os angulos de contato dinamicos novamente foram obtidos dos
modelos expressos pelas equacdes (7.11) e (7.12). Portanto, aplicou-se o
método de Runge-Kutta de quarta ordem para determinar a solucdo
numérica dessa equacao.

Para a solucdo dessa equagdo, considerou-se que, durante o
periodo em que a gota se encontra presa as paredes do canal, os angulos
de contato estéticos de avango e de recuo evoluem linearmente com a
velocidade média da gota:

o Up A
6,(t)=6° + -2 —
H/2

ot)— g0 - e A
r r H/2

(7.16)

Na expressdo (7.16), o sobrescrito 0 indica que o angulo de
contato é avaliado no instante de tempo anterior, At é o passo de tempo
utilizado na solucdo do equacdo pelo método Runge-Kutta e os angulos
sd0 expressos em radianos.

A solucdo da equacdo (7.15) é comparada aos resultados da
simulacdo na Figura 122(a) para uma diferenca de 300 Pa e Figura
122(b) para uma diferenca de 500 Pa aplicada ao canal e um At igual a
107 s. Constata-se dessa figura que essas solucdes resultam num
comportamento semelhante para a velocidade média da gota. Entretanto,
a aceleragdo da gota é maior na simulagdo numeérica, resultando em
velocidades terminais 3% (300 Pa) e 0,35% (500 Pa) maior do que as
obtidas pela solucéo da equagdo (7.15).
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Figura 122. Comportamento da velocidade média da gota em fungdo do tempo
para uma diferenca de (a) 300 Pa e (b) 500 Pa aplicada ao canal: solucéo da
equacdo (7.15) (preto) versus resultados da simulacéo (vermelho).
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Como os resultados da simulagdo numérica foram utilizados na
calibragdo de Ccaom, pode-se afirmar que a solu¢do numérica e a
proveniente do balango de forcas no canal se autovalidam, reproduzindo
satisfatoriamente o comportamento dindmico do escoamento da gota
apos a sua liberacdo.

Portanto, a equacdo (7.15) consiste em uma forma simples e
rapida de se determinar o comportamento transiente da velocidade
média da gota, além de ser capaz de fornecer o valor de sua velocidade
terminal. Esta é uma alternativa & simulacdo numérica do efeito Jamin,
gue é capaz de fornecer essas mesmas informagdes apds algumas horas
de computacéo.

7.2.5. Gota desacelerando

Para concluir este capitulo, simulou-se a situagcdo em que, ap6s
ter atingido sua velocidade terminal, a gota € desacelerada por meio da
prescri¢do de uma pressao nula também & fronteira oeste do dominio.

Esta nova simulacdo foi inicializada com os resultados da
simulacdo em que era prescrita uma diferenga de pressdo de 300 Pa ao
canal e que foi executada por 50 mil passos de tempo. Nesse momento,
a gota ja havia atingido sua velocidade terminal e a prescricdo de uma
AP nula faz com que a gota seja retardada de sua velocidade terminal
até entrar em repouso.

Todos os pardmetros listados na Tabela 7-3 com excecdo da
condicdo de contorno na fronteira oeste foram empregados na simulagdo
da gota desacelerando.

Com a desaceleracdo da gota, foi necessério estabelecer um
critério do momento em que as linhas de contato da interface seriam
novamente fixadas as paredes. Esse critério foi definido como sendo o
momento em que a velocidade média da gota fosse menor do que 10™
m/s. Nesse instante, pelos modelos de Jiang e Tanner, os angulos de
contato da gota reassumem seus valores 6., e 6, , que correspondem

aos angulos na liberacédo da gota apds seu estado critico ser atingido.

A evolucdo dos angulos de contato ao longo do tempo é mostrada
na Figura 123. Como pode ser observado dessa figura, a gota leva
5,57x10 s para ter suas linhas de contato presas a partir do momento
em que uma pressao nula é prescrita na fronteira oeste. No instante em
gue a gota é aprisionada, os angulos de contato passam novamente a ser
calculados a partir de uma coordenada fixa para as linhas de contato e
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do campo de fragdo volumétrica, sendo abandonados os modelos para
angulo de contato dindmico.

Como pode ser constatado da Figura 123, assim como ocorreu no
caso em que a gota permanecia presa as paredes do canal mesmo sujeita
a uma AP, os angulos de contato oscilam com o tempo e, por fim,
estabilizam, quando finalmente a velocidade média da gota atinge o
valor zero (Figura 124).

Cabe salientar que o valor final dos angulos de contato de recuo e
de avanco ndo corresponde ao valor do angulo de contato inicial
(125,3°). Este valor inicial foi obtido considerando que o volume da
gota era 0 mesmo para a situagao critica (com angulos iguais a 111° e
138°) e para a situacéo inicial.

Entretanto, quando da defini¢do dos angulos na liberacdo (4., e
0, ), foi cometido um pequeno erro no calculo do volume da gota. Os

valores adotados para esses angulos ndo mantém o volume inicial da
gota, obtido considerando interfaces circulares com angulos iguais a
125,3°. Desta forma, quando a gota finalmente entra em repouso apés a
sua desaceleracdo, seus angulos sdo iguais a 124,6°.

le AP =300 Pa el AP=0 o~
140
Angulo critico de avango
—— Angulo de recuo
135 Angulo de avango
130
1
o 1254
=
=2
c
‘< 120+
2
:
115 g .
28
-
Angulo critico de recuo <3v
110 —————
0,00 0,01 0,02 0,03 0,04 0,05 0,06
Tempo (s)

Figura 123. Evolugdo dos angulos de contato ao longo do tempo para o0 caso
em que a gota é desacelerada.
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Figura 124. Comportamento da velocidade média da gota (linha vermelha) e do
angulo de avanco (linha tracejada preta) para o caso da gota sendo desacelerada.

7.2.6. Dificuldades presentes na simulac¢éo do efeito Jamin

A simulacdo numérica do efeito Jamin se defrontou com trés
dificuldades: a presenca de oscilagdes no angulo de contato de avango
quando este ultrapassava o valor de 135°, saltos ndo-fisicos na forca
devido a diferenca de pressdo e na forgca de adesdo em um determinado
momento quando a gota ja se encontrava livre e, por fim, os longos
tempos consumidos nas simulagdes.

A primeira dificuldade foi superada ao se constatar que as
oscilagbes se iniciavam exatamente quando o angulo de contato de
avanco alcancava 135°. Para este valor do angulo, a dire¢do do esténcil
utilizado para a avaliacdo da funcdo altura Hg é trocada. Ou seja, para
angulos entre 45° e 135°, utiliza-se um esténcil paralelo & parede,
enquanto que para valores do angulo fora dessa faixa é empregado um
esténcil perpendicular a parede.

Neste caso, a aplicagdo de um esténcil perpendicular a parede,
além de resultar em maiores erros das aproximacdes conforme discutido
no capitulo 2, acarreta uma func¢éo altura que nao respeita os limites da
malha. Isto implica a oscilagdo do angulo de contato de avanco (Figura
125).
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Figura 125. Oscilacdo do angulo de contato de avango a partir de 135°. Nesta
simulag&o foi considerado um angulo de contato inicial de 130° e uma diferenga
de presséo no canal de 150 Pa. Considerou-se um canal com comprimento de
1,4184 mm (oito vezes maior que sua altura).

Para sanar estes problemas, empregou-se 0 novo algoritmo
proposto no capitulo 5, segundo o qual, quando os limites da malha nédo
sdo satisfeitos pela fungdo altura, o esténcil perpendicular a parede €
trocado por um esténcil paralelo a ela. Porém, por esse novo algoritmo,
caso os limites da malha continuem a ser desrespeitados apés a inversdo
do esténcil, retorna-se entdo ao esténcil original, que é perpendicular a
parede.

Aplicou-se entdo esse algoritmo modificado as simulacfes e
constatou-se que as oscilagcdes no angulo de contato de avango haviam
desaparecido.

Entretanto, esse novo algoritmo produziu um salto ndo-fisico na
forca devido a diferenca de pressdo e na forca de adesdo, ilustrado na
Figura 126.

No passo de tempo anterior & ocorréncia desse salto, o algoritmo
modificado inverte o esténcil e a nova funcdo altura obtida com o
esténcil paralelo & parede obedece aos limites da malha. Mas, no passo
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de tempo seguinte, a interface dianteira da gota avanca para um novo
volume de controle e a fungdo altura obtida com o esténcil paralelo
deixa de satisfazer esses limites, sendo retomado o esténcil
perpendicular a parede. Assim, h4& um aumento abrupto no valor da
curvatura da interface no volume contendo a linha de contato, que se
reflete sob a forma de um salto nas forgas. Esse aumento no valor da
curvatura é resultado de uma pior aproximacao dessa variavel para esse
caso em particular (em que a interface avanca para um novo volume)
guando um esténcil perpendicular a parede é usado.

0.025

0, =130°

AP =150 Pa
0.020 -{| — Forca devido a diferenca de presséo
—— Forga de adesao

0.015

0.010

Forga (N)

0.005

00 e —
0.0000  0.0001  0.0002 0.0003 0.0004 0.0005  0.0006

Tempo (s)

Figura 126. Salto ndo-fisico na forca de adeséo e na forga devido a diferenca de
pressdo em 4,95x10™ s, quando a gota ja foi liberada. Este resultado
corresponde a mesma simulagdo da Figura 125. Considerou-se que os angulos
de contato sdo mantidos constantes ap6s a liberagéo das linhas de contato. Essa
figura foi obtida empregando-se o algoritmo original, sem qualquer inverséo do
esténcil para corrigir as oscilagdes no angulo de avanco.

Devido a essa situagdo, optou-se por forcar o emprego de um
esténcil paralelo a parede quando do célculo da curvatura da interface no
volume contendo a linha de contato (volumeg). Com essa solucdo, os
dois problemas mencionados desaparecem.

Em relacdo ao alto tempo computacional despendido nas
simulacgfes, a alternativa mais natural para reduzi-lo seria 0 emprego de
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passos de tempo maiores. Porém, como explicado anteriormente, essa
opcao esbarra na limitacdo imposta pelo tratamento explicito da forca
devida & tenséo interfacial.

Outra opcdo é simular o problema em paralelo, distribuindo o
calculo do escoamento por diversos processadores, que atuardo
simultaneamente conforme o algoritmo apresentado no capitulo 6. Esta
iniciativa foi realizada utilizando o cluster do Cenpes, com 2892
processadores.

Entretanto, mesmo havendo um ganho de tempo computacional
na paralelizacdo da simulacdo, percebeu-se que havia margem para
incrementar esse ganho ao se impor um nimero maximo de iteragdes na
solucdo do sistema linear da pressdo. Salienta-se que essa alteragcdo nédo
afetou a solucdo final do problema.

Tome-se o fluxograma da Figura 127 como referéncia para a
discussdo que segue. Nesse fluxograma, a solucdo do sistema linear da
pressdo é representada pelo bloco TDMA. A cada novo loop da
velocidade, o sistema linear da pressdo é resolvido consumindo um
determinado nimero de iteracBes. Apds a solugdo desse sistema, as
componentes da velocidade (u e v) sdo recalculadas com 0s novos
valores da pressdo (bloco “Corre¢do de u e v’ no fluxograma). Devido a
ndo-linearidade dos termos advectivos das equacOes de Navier-Stokes,
apos o calculo dos novos valores de u e v, deve-se atualizar 0s
coeficientes dessas componentes da velocidade. Esses coeficientes, por
sua vez, ingressam no célculo de G e v, os quais fazem parte do termo
fonte da pressdo. E, portanto, um novo sistema linear da pressdo deve
ser resolvido nessa nova iteracdo da velocidade. Este procedimento
deixa claro que ndo compensa investir um grande esforco computacional
na solucdo do sistema linear da pressdo quando os coeficientes de u e v
ainda ndo sdo os corretos, lembrando que a solucdo deste sistema
consiste em uma das etapas mais onerosas computacionalmente de toda
a solucdo do problema.

Uma das implicagBes ao se optar por fixar um nimero maximo de
iteracdes na solucdo do sistema linear é o aumento do ndmero de
iteragBes para a solucdo do campo de velocidade (representada por
“Loop das velocidades” na Figura 127), uma vez que o campo de
pressdo ndo estard convergido e essa variavel € empregada na corre¢do
das componentes da velocidade. Ao longo da simulacdo, porém, o
nimero de iteragBes da velocidade diminui e a combinagdo desse
numero de iteracBes com as poucas iteracdes do sistema linear resulta
num ganho expressivo de tempo computacional. Esse ganho € ilustrado
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na Tabela 7-5, para a simulacdo do efeito Jamin considerando-se uma
diferenca de pressdo no canal de 300 Pa e 1500 passos de tempo, hum
canal com 1,4184 mm de comprimento, empregando uma malha de 160
x 20 volumes. Limitou-se 0 nimero de iteragBes do sistema linear a dez.

Loop do tempo
Loop da fragéo
/O metrica

Loop das

Convergiu?

Sim

Figura 127. Fluxograma da solucéo do problema serial.
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Tabela 7-5. Tempo consumido pelas simulagdes adotando-se um ndmero
méaximo de iteragBes do sistema linear.

Caso Tempo consumido (s)

Padréo (su_am I|n~1|tagao a0 nimero de 1891,37
iteragBes do sistema linear)
Limitando-se a 10 o nimero de
iteragOes do sistema linear

690,90

Nas simulacBes em paralelo também foi observado um ganho em
termos de tempo computacional sem prejuizo a solucdo quando o
numero de iteragdes do sistema linear era limitado a dez.

Efetuou-se ainda um estudo de sensibilidade do fator de speed-up
em relacdo ao nimero maximo de ciclos de paralelizacdo (Figura 70),
determinando-se que este nimero de ciclos étimo é igual a dez.

Além disso, em um estudo do desempenho das simulacBes em
paralelo do efeito Jamin, observou-se que, quando o dominio era
dividido em trinta e duas particGes uniformes na configuracdo de duas
linhas e 16 colunas, o fator de speed-up era maximo.

Apenas para citar um exemplo do tempo de computagdo, a
simula¢do com uma malha com 800 x 20 volumes e uma diferenca de
120 Pa aplicada ao canal consumiu aproximadamente 14800 s na
solucdo de 50 mil passos de tempo do escoamento, empregando-se 32
processadores.

7.3. CONCLUSOES

Neste capitulo foram aplicados alguns dos métodos de descri¢éo
de par@metros da interface na modelagem de um problema importante
para a engenharia de reservatérios de petroleo: o efeito Jamin. A este
efeito é atribuida a existéncia de parte do 6leo residual nos reservatérios
de petroleo molhaveis a agua apos a injecdo deste fluido.

Uma peculiaridade deste trabalho é a modelagem de tal efeito
empregando-se 0 método dos volumes finitos, em vez de um método
desenvolvido para descrever escoamentos em meso-escala. A utilizacéo
do método de volumes finitos na solucdo desse escoamento traz uma
dificuldade adicional ao problema: a descri¢do dos angulos de contato.
Uma vez que neste método as interacdes moleculares ndo sdo
consideradas, o angulo entre os fluidos e uma superficie sélida nédo
surge naturalmente da solu¢do do problema e, portanto, devem ser
considerados modelos para descrever essa variavel.
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A dinamica do efeito Jamin pode ser dividida em dois problemas
de modelagem praticamente independentes: a modelagem da
deformacdo da gota antes de sua liberacdo e a modelagem do seu
transporte pelo fluido injetado. Enquanto que a modelagem da
deformacdo da gota depende dos é&ngulos de contato criticos, a
modelagem de seu transporte depende dos angulos de contato
dindmicos, descritos por modelos em que os angulos variam com a
velocidade da gota. A transicdo entre esses dois regimes de escoamento
compreendeu os principais desafios da modelagem desse efeito. Um
desses desafios foi 0 estabelecimento de um modelo que permitisse a
variacdo do angulo de contato até seu valor critico com a gota ainda
presa.

Essas particularidades da modelagem deste tipo de escoamento
ndo sdo contempladas, por exemplo, pelo software comercial ANSYS
CFX®. A simulagéo do efeito Jamin nesse software resulta no transporte
da gota ja nos primeiros passos de tempo, sem a deformacdo dos seus
angulos de contato e, portanto, impede a determinagéo da diferenca de
pressdo critica necessaria para desprendé-la.

Apo6s o estabelecimento dos modelos necessarios para efetuar a
transicdo dos regimes, dos modelos de angulos de contato dindmicos e
de uma configuragdo padrdo de simulacdo, as diversas simulagdes
realizadas permitiram que algumas conclusdes quanto a dindmica do
efeito Jamin em um canal bidimensional fossem extraidas da analise dos
resultados transientes. Tal analise desempenhou papel fundamental na
melhor compreensdo da dindmica do escoamento durante a ocorréncia
do efeito Jamin, permitindo verificar como a diferenca de pressdo na
gota se comportava nos momentos que precediam a sua liberagao.

Concluiu-se que h& uma relacdo linear entre a velocidade
terminal da gota e a diferenca de pressdo aplicada aos extremos do
canal, conclusdo esta ratificada pela velocidade obtida do balanco de
forgas em um volume de controle envolvendo todo o canal. Entretanto,
essa conclusdo deve ser considerada com cautela, pois pode ndo ser
valida quando outros modelos de angulos de contato dinAmicos séo
empregados.

Em particular para a situa¢do simulada, envolvendo o escoamento
de 6leo e agua em um canal de PDMS com as dimensfes mencionadas
ao longo do texto, constatou-se que a diferenga de pressdo critica
aplicada aos extremos do canal esta situada entre 103 e 106 Pa. Ja a
equacdo (2.53), que considera que as pressdes no canal sdo uniformes no
instante da liberacdo da gota, prevé que a gota serd liberada quando uma
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diferenca de 173,61 Pa for aplicada ao canal. Este valor é 63,8% maior
do que o obtido no conjunto de simulagfes com a malha mais fina (3200
x 80 volumes). Tal diferenca é atribuida ao fato de a equacdo (2.53) ndo
contemplar os efeitos dindmicos, nem ser capaz de prever a inversao do
gradiente de pressdo no canal e na gota. A inversdo do gradiente de
pressdo possibilita 0 desprendimento da gota quando uma diferenca de
pressdo menor do que a capilar critica é aplicada ao canal.

Verificou-se ainda que a diferenca de pressdo critica no canal é
guase insensivel ao tamanho da malha, porém, parece depender do passo
de tempo. Por outro lado, quanto mais fina a malha, menor a velocidade
terminal da gota, se distanciando mais da velocidade prevista pelo
balanco de forcas da equacdo (7.10). Este desvio da solucdo
simplificada com o refino da malha reforgou a conclusdo de que este
tipo de escoamento ndo pode ser aproximado por um escoamento de
Poiseuille.

Como foi mostrado pelos resultados do campo de velocidade e
pelas linhas de corrente do escoamento, a interface introduz néo-
linearidades ao escoamento. Ou seja, 0 escoamento da gota altera a
dindmica do escoamento de 6leo nas adjacéncias dela. A principal
implicacdo deste acoplamento é uma maior perda de carga na regido das
calotas da gota, que ndo havia sido contemplada pela equagdo (7.10).
Constatou-se ainda que, para pequenos valores da diferenga de pressdo
aplicada ao canal, os efeitos capilares sdo mais significativos e néo
devem ser desprezados.

Na simulacéo da gota desacelerando foram observadas oscilagbes
nos angulos de contato e na velocidade média da gota. Essas mesmas
oscilagfes ja haviam sido observadas na situagdo em que a AP aplicada
ao canal ndo era suficiente para desprender a gota. Esse comportamento
pode ser explicado com base nos resultados transientes, 0s quais
mostram a varia¢do do gradiente de pressdo ao longo do canal com o
tempo.

Por fim, foi proposto um modelo de balanco de forcas no canal
baseado na literatura sobre escoamento do tipo slug para a determinagéo
da velocidade terminal da gota. Este novo modelo contempla a perda de
carga na regido das calotas da gota. Concluiu-se que esse modelo pode
ser aplicado ao escoamento mais complexo aqui estudado, em gque ndo
ha a formacdo de um filme sob a gota. Sugere-se que nessa expressao
seja adotada uma constante de proporcionalidade (Cgaota) igual a 9.
Adaptando-se esse balango de forcas de forma a contemplar o regime
transiente, concluiu-se que o modelo reproduz satisfatoriamente o
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comportamento transiente da velocidade média da gota. Portanto, esse
modelo consiste em uma forma simples e rapida para estimar a evolugdo
da velocidade média da gota com o tempo, além de ser capaz de
fornecer sua velocidade terminal.

Portanto, com base em todos 0s resultados apresentados neste
capitulo, concluiu-se que a equacéo (2.53) é capaz de prever, com um
erro pequeno, o valor da diferenca de pressdo critica na gota, embora
ndo considere os efeitos dindmicos. Entretanto, existem nuances do
fendmeno que essa equagdo ndo consegue prever, sendo a principal
delas a inversdo do gradiente de pressdo. Devido a essa inversao,
conseguiu-se desprender a gota nas simulagdes em que uma diferenga de
pressdo um pouco superior a 106 Pa foi aplicada aos extremos do canal.
Pela equacdo (2.53), previu-se que seria necessaria uma diferenca de
pressdo no canal superior a 173,61 Pa para liberar a gota. Esse resultado
ratifica a importancia de se considerar os efeitos dindmicos na previsao
da diferenca de presséo critica no canal.
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8. CONCLUSOES E CONTRIBUICOES

Nesta tese foi estudada a modelagem de parametros da interface
em escoamentos bidimensionais bifasicos em que os efeitos interfaciais
eram pronunciados. Tais escoamentos ocorrem geralmente quando o
coeficiente de tensdo interfacial € alto ou quando as dimensGes do
dominio sdo pequenas.

Em um escoamento biféasico, os efeitos da tensdo interfacial s6
podem ser corretamente modelados se a posi¢do da interface for
conhecida. Isso significa que se algum método que resulte numa
interface difusa for empregado, a acdo da tensdo interfacial serad
espalhada por toda essa regido difusa, provocando o surgimento de
correntes espdrias. Por este motivo, um dos tdpicos estudados neste
trabalho foram métodos capazes de reproduzir uma interface bem
definida. Dentre os métodos revisados, optou-se pelo método Volume of
fluid (VOF) por este método restringir a interface a um dnico volume de
controle, conservar a massa dos fluidos e por ser um método compativel
com o método dos Volumes Finitos, empregado na discretizacdo das
equacdes de conservagao.

O método VOF foi implementado em um codigo préprio em
Fortran 77 e seus resultados foram validados pela simulagdo de uma
série de escoamentos bifasicos. Nesta tese foram apresentados trés
desses escoamentos e seus resultados: o rompimento de uma barragem
com e sem obstaculo ao escoamento da agua e a instabilidade de
Rayleigh-Taylor. Todos os resultados mostraram boa concordancia com
aqueles publicados na literatura e obtidos em cddigo comercial.

Conhecida a posicdo e a forma da interface, os efeitos interfaciais
podem ser contemplados numericamente pelas equacfes de conservagdo
da quantidade de movimento linear por meio de uma forca de corpo.
Essa forga € o produto entre o coeficiente de tensdo interfacial (o), a
curvatura da interface (« ), o vetor unitario normal a ela (n ) e o delta de
Dirac (¢). Logo, para uma correta modelagem dos efeitos interfaciais, é
necessario que os trés Gltimos parametros sejam modelados
adequadamente.

Esta tese se reteve a estudar trés modelos que descrevem a
curvatura da interface: o método das Fungdes Altura (Height Function —
HF), a técnica da Convolucdo e o método HF com filtro por convolucao
(HF-fc). Este Gltimo modelo foi apresentado por Francois et al. (2006)
como um esquema de interpolacdo da curvatura calculada pelo método
HF para as faces dos volumes de controle.



269

O desempenho desses trés métodos foi avaliado por meio da
simulacdo do classico caso da gota estatica e da bolha ascendente. No
primeiro teste, ap6s um Unico passo de tempo constatou-se que 0S erros
da velocidade e da curvatura apresentavam tendéncia de primeira ordem
guando a técnica da convolucdo era empregada e de segunda ordem para
0s outros dois modelos. Contudo, verificou-se que, a partir do quarto
nivel de refino (malhas com 160 x 160 volumes), os erros obtidos pelo
método HF aumentavam com a resolugdo da malha. Constatou-se que
esse crescimento do erro e a geracdo de correntes espdrias estdo
associados a uma anisotropia local do campo de curvatura, resultante da
aproximacdo adotada para essa variavel quando os limites da malha ndo
sdo satisfeitos por ela. N&o foi encontrada referéncia a esse problema na
literatura consultada ao longo do desenvolvimento deste trabalho.

Essa constatacdo motivou a proposicdo do método HF2, que
consiste na adocdo de duas modificacfes do método HF original: um
calculo mais adequado da curvatura da interface em volumes que nédo
satisfazem os limites da malha e a aplicacdo de um filtro no campo de
curvatura, que inclui na estimativa dessa varidvel a influéncia dos
volumes vizinhos.

Entretanto, apesar de 0 novo método apresentar um desempenho
satisfatério ap6s um passo de tempo, quando a simulagdo foi executada
por um tempo mais longo, observou-se que as correntes espurias geradas
pelo método HF2 sdo amplificadas e depois estabilizam. J4 no método
HF original, as correntes foram amortecidas ao longo de todo o tempo,
compreendendo o comportamento desejavel em uma simulacdo que
considera efeitos interfaciais.

A amplificac@o dessas correntes também foi observada quando do
emprego da técnica da convolucdo e do método HF-fc, indicando que h&
uma relacdo entre a amplificacdo de velocidades espurias e a aplicacdo
de filtros ao campo de curvatura.

Esta segunda constatagdo levou a proposi¢do de um novo método
em que a atuacdo do filtro é restringida no tempo: o método HF-fc
modificado. Como pode ser visto dos resultados tanto para a gota
estatica quanto para a bolha ascendente, a limitagdo da acédo do filtro no
campo de curvatura conduziu a um maior amortecimento das correntes
espurias e ndo implicou a deformacdo ndo-fisica da interface, ao
contrario da técnica da convolugdo e do método HF-fc. Entretanto,
frente a0 método HF, o método HF-fc modificado apresenta uma
desvantagem: o maior tempo computacional despendido nas simula¢6es,
que é um fator crucial quando séo simulados problemas com pequenas
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escalas. Por este motivo, apesar dos bons resultados do método HF-fc
modificado nesses dois testes e na simulacdo da propagacdo de uma
onda capilar, prosseguiu-se o trabalho empregando-se 0 método HF na
determinacdo da curvatura da interface.

Tendo em vista que as técnicas de modelagem de pardmetros da
interface aqui estudadas seriam aplicadas a simulacéo do efeito Jamin,
foi empreendido um estudo da modelagem da curvatura da interface em
volumes vizinhos a superficies sdlidas. ldentificou-se entdo que o
método HF poderia ser adaptado para tal avaliacdo em funcéo do angulo
de contato formado entre a interface dos fluidos e a parede.

Esta adaptacdo foi implementada no codigo computacional e sua
performance foi avaliada novamente no caso da gota estatica (adaptado
para esta nova situagdo) e na simulacdo de uma gota em desequilibrio,
onde hé o espalhamento ou contracdo de uma gota devido & imposi¢do
de um novo valor do angulo de contato.

No teste da gota estatica, apds um passo de tempo foi verificado
que o erro da curvatura para alguns valores do angulo de contato
aumentavam com o refino da malha. Novamente constatou-se que esse
aumento do erro estava relacionado ao desrespeito aos limites da malha
pela funcdo altura quando um esténcil perpendicular a parede €
empregado. Propds-se entdo uma modificagdo no algoritmo, permitindo
que, caso haja esse desrespeito, um esténcil paralelo a parede seja
adotado, desde que a fungdo altura obtida nesse novo esténcil satisfaca
0s limites.

Este novo algoritmo resultou em erros decrescentes com o refino
da malha para angulos de contato iguais a 30° e 45°. Observou-se
também que este algoritmo obteve um melhor desempenho que o
algoritmo anterior quando o amortecimento das correntes espurias foi
analisado.

Para se obter uma boa resolucdo da interface é necessario o
emprego de malhas finas. Tendo isto em vista e considerando as
limitacGes ao passo de tempo maximo impostas pelos métodos VOF e
CSF, foi imprescindivel paralelizar o codigo computacional
implementado ao longo desta tese. Para cumprir este objetivo, utilizou-
se a biblioteca MPI (Message Passing Interface), que permite a
execuc¢do de um Unico programa em multiplos processadores seguindo a
filosofia Single Program Multiple Data (SPMD).

Elaborou-se entdo um algoritmo de solugdo em paralelo do
escoamento utilizando o método PRIME para tratar o acoplamento
pressdo-velocidade. De forma a contemplar tal algoritmo, o cédigo
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computacional foi reescrito e 0s comandos para comunicagdo entre 0S
processadores pela MPI foram inseridos. Essa tarefa e a validacdo dos
resultados desse novo cddigo consumiram alguns meses de trabalho. Ao
final desse processo, com o aperfeicoamento de algumas etapas do
algoritmo de paralelizagdo, obteve-se um desempenho satisfatério do
novo codigo, como pode ser concluido dos resultados apresentados no
capitulo 6. Como durante o desenvolvimento desta tese ndo foi
encontrado um trabalho que apresente em detalhes um algoritmo para a
solucdo em paralelo de um escoamento bifasico, com efeitos interfaciais
pronunciados e em que a posi¢do da interface é mapeada pelo método
VOF, credita-se a esta tese também esta contribuicdo (a apresentacdo de
um algoritmo de paralelizag&o).

Tendo estudado e implementado o mapeamento da interface,
modelos de determinacdo da curvatura (em situacBes com e sem contato
da interface com paredes) e a paralelizacdo do algoritmo de solucdo do
escoamento, finalizou-se o trabalho desenvolvido ao longo desse
doutorado com a aplicacéo de toda essa metodologia a simulagédo de um
fendmeno presente em escoamentos em micro-canais e poros: o efeito
Jamin.

Para simular este efeito, prop6s-se um modelo capaz de descrever
as duas etapas a que este fendmeno estd sujeito: o escoamento dos
fluidos antes do desprendimento da gota e o transporte da gota pelo
fluido carreador. A principal implicacdo dessas etapas é a determinacao
dos angulos de contato: enquanto que antes do desprendimento da gota
esses angulos sdo estaticos, apos a sua liberagdo os angulos passam a ser
dindmicos e seu comportamento depende da velocidade de
deslocamento da gota.

SimulacBes para diferentes valores da diferenca de pressédo no
canal foram entdo realizadas empregando o modelo numérico proposto,
visando a determinacdo do valor critico da AP aplicada aos extremos do
canal, acima do qual a gota é desprendida. Dos resultados transientes
dessas simulacOes, pode-se observar a dindmica do fendmeno. Para
valores de AP abaixo de um valor critico, a gota apresentou oscilacdes.
Essas oscilagbes sdo amortecidas ao longo do tempo. J& para valores
acima dessa diferenca de pressao critica, quando os angulos de contato
atingem seus valores criticos, as linhas de contato sdo liberadas e a gota
é transportada pelo fluido injetado. O desprendimento da gota pode
ocorrer tanto no periodo em que o fluido em seu interior estd sendo
acelerado, como quando ele esta sendo desacelerado. E, apGs percorrer
uma determinada distancia ao longo do canal, a gota atinge sua
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velocidade terminal. Foi constatado para o caso simulado que essa
velocidade varia linearmente com a diferenca de pressdo aplicada aos
extremos do canal. Entretanto, essa constatacdo deve ser considerada
com cautela, pois pode ndo ser valida para outros modelos que
descrevem os angulos de contato dinamicos.

Os resultados transientes permitiram concluir que a desaceleragédo
da gota contribui para o seu desprendimento, fazendo com que seja
necessario um valor da diferenca de pressdo na gota menor do que o
previsto pela equacdo (2.53), que despreza efeitos dindmicos. Ja quando
a gota é desprendida no periodo de aceleracdo do fluido em seu interior,
essa equacdo subdimensiona o valor da diferenca de pressdo na gota,
uma vez que nem os efeitos da aceleracdo do fluido, nem os efeitos
viscosos sdo contemplados por ela.

Concluiu-se também que, por ndo contemplar os efeitos
dindmicos nem ser capaz de prever a inversdo do gradiente de pressao
na gota e no canal, a equacdo (2.53) superestima o valor da diferenca de
pressdo critica que deve ser aplicada ao canal: enquanto que nas
simulagBes obteve-se um valor deste pardmetro igual a 106 Pa, essa
equacao previu que seria necessaria uma diferenca de pressdo no canal
superior a 173,61 Pa para desprender a gota.

A visualizagdo das linhas de corrente para um referencial na gota
mostrou o grande afastamento que o escoamento apresenta em relagdo
ao previsto por Poiseuille nas proximidades das interfaces. Esses
resultados ja eram visiveis no campo das componentes da velocidade.
Na literatura, que reporta esse mesmo comportamento para escoamentos
do tipo slug, esse afastamento do escoamento em relacdo ao de
Poiseuille é tratado por meio da introducdo de uma perda de carga
localizada no balango de forgas no canal.

Tendo em vista esse desvio da solucdo de Poiseuille, propds-se
um novo modelo de balanco de forgcas baseado na literatura sobre
escoamentos do tipo slug. Ressalta-se que ha uma diferenca
fundamental entre esse escoamento e 0 escoamento aqui estudado: para
o efeito Jamin ocorrer ndo deve existir um filme do fluido injetado
envolvendo a gota; jA no escoamento do tipo slug, a gota é envolta por
um filme. A partir desse modelo, é possivel estimar o valor da
velocidade terminal da gota e a evolugdo de sua velocidade média com o
tempo. Trata-se de uma alternativa rapida e simples as simulagtes
numeéricas desse tipo de escoamento, que podem consumir horas.

No modelo proposto, a forca devido a diferenca de pressdo é
contrabalanceada pela forca de adesdo e pelos efeitos viscosos em
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ambos os fluidos e nas calotas da gota. Estes Ultimos sdo mais
pronunciados quanto mais curto o canal. Na expressdo para a forca
viscosa nas calotas, hd uma constante de proporcionalidade (Ccaota),
cujo valor nesta tese foi determinado empregando-se como referéncia a
solucdo para a malha com 3200 x 80 volumes.

Constatou-se que, quanto menor o valor da diferenga de presséo
aplicada ao canal, mais pronunciados proporcionalmente sdo os efeitos
adesivos das interfaces. Contudo, com o aumento da velocidade da gota,
os efeitos viscosos passam a dominar. Dentre esses efeitos, 0 mais
significativo é o imposto pela perda de carga no fluido injetado, sendo
seguido pela dissipacdo nas calotas da gota.

Por fim, simulou-se um caso mais completo em que, apds a gota
ter atingido a sua velocidade terminal, é imposta também a entrada do
canal uma pressao nula. Assim, a gota desacelera até parar e ser presa as
paredes do canal.

A partir do momento em que as linhas de contato sdo fixadas
novamente a superficie, a gota comeca a oscilar, reproduzindo a mesma
situacdo observada quando a gota néo era desprendida do canal. E assim
como naquele caso, as oscilagdes também sdo amortecidas com o
tempo.

De todos esses resultados para o efeito Jamin, pode-se concluir
gue a metodologia e o modelo empregados na simulagdo desse
fendmeno conseguiram descrevé-lo satisfatoriamente, prevendo todas as
suas nuances, principalmente durante o transiente do escoamento. A
analise dos resultados transientes permitiu uma melhor compreenséo da
dindmica do escoamento em trés situacdes: quando a gota, apesar de
sujeita a uma diferenca de pressdo, permanece presa as paredes do canal;
guando a gota € liberada no periodo em que o fluido em seu interior é
desacelerado e quando de seu desprendimento durante a aceleracdo do
fluido que a compde.

8.1. CONTRIBUICOES

Em resumo, pode-se atribuir a essa tese as seguintes
contribuices:

1. Desenvolvimento e implementagcdo de um cédigo préprio
capaz de simular escoamentos bidimensionais bifasicos com
uma interface bem definida. Esse cddigo apresenta ainda a
versatilidade de poder ser executado em um cluster de
processadores,  propiciando a sua adogdo  no
desenvolvimento de trabalhos futuros;
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2. A identificacdo da relacdo entre a anisotropia local do
campo de curvatura e a geracao de correntes espurias com o
refino de malha no método HF;

3. A proposi¢do de um modelo que corrige os efeitos dessa
anisotropia a partir de um melhor céalculo da curvatura da
interface em volumes em que a funcéo altura ndo respeita 0s
limites da malha;

4. A proposicdo de um modelo que atenua a geracdo de
correntes espurias e as amortece ao longo do tempo quando
modelos envolvendo a operacdo de convolugdo sdo
empregados;

5. A proposicdo de modificagdo no método HF para o célculo
da curvatura a partir de angulos de contato. Essa
modificagdo do algoritmo resultou em menores erros com o
refino da malha para alguns valores do angulo de contato e
num maior amortecimento das correntes espdrias;

6. A proposicdo de um algoritmo de paralelizacdo para a
solucdo de escoamentos que empregam 0 metodo PRIME no
tratamento do problema do acoplamento pressdo-velocidade
em escoamentos com a presenca de uma interface;

7. A proposicdo de uma metodologia e de um modelo
numérico para a simulagdo do efeito Jamin. Esse modelo
contempla uma aproximacao para a evolucdo dos angulos
estaticos e para 0 momento em que as linhas de contato sdo
liberadas;

8. A proposi¢do de um modelo baseado no balango de forcas
no canal, que permite a estimativa da velocidade terminal da
gota e da evolucdo da velocidade média da gota com o
tempo;

9. A validacdo da equacgdo (2.53) a partir dos resultados das
simulagBes numéricas quando a diferenga de pressdo na
gota esta sendo avaliada;

10. A comprovacdo de que os efeitos dindmicos devem ser
considerados e que a equagdo (2.53) superestima o valor da
diferenca de pressdo critica no canal.

8.2. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Esta tese abordou apenas escoamentos bidimensionais bifasicos
em que as forgas capilares eram significativas. De forma a estender as
modificacbes dos modelos e o algoritmo de paralelizacdo aqui
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propostos, sugere-se o desenvolvimento de trabalhos que estudem a
modelagem de parametros da interface em escoamentos tridimensionais.
Neste caso, um algoritmo mais complexo para 0 mapeamento da
interface devera ser implementado (AFKHAMI; BUSSMANN, 2008).

Outra questdo pertinente de ser estudada é o tratamento semi-
implicito da forca devido a tensdo interfacial. Este tipo de tratamento
evita a limitagdo do tamanho do passo de tempo imposta pelo método
CSF, permitindo que sejam adotados passos de tempo maiores
(RAESSI; BUSSMANN; MOSTAGHIMI, 2009).

Uma vez que a simulacdo do efeito Jamin pelo método dos
Volumes Finitos consumiu muito tempo, sugere-se que esse fendmeno
seja simulado por outro método mais eficiente computacionalmente
como, por exemplo, 0 método de Lattice-Boltzmann.

Por fim, sugere-se que em trabalho futuro seja simulado o efeito
Jamin em um canal convergente, como o ilustrado na Figura 128. Nesta
situagdo, o efeito Jamin se manifesta de duas formas: pela altera¢do dos
angulos de contato e pela variacdo da secdo transversal do canal.

Fluido 2

Figura 128. Efeito Jamin em um canal convergente.
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APENDICE A

Neste apéndice sdo ilustrados alguns dos procedimentos
empregados na estimativa de parametros da interface a partir do angulo
de contato pelo método HF.

Na Figura 129 é mostrado o algoritmo para a determinacdo das
componentes do vetor normal a interface e de sua curvatura para um
volume contendo a linha de contato (volume,), conforme explicado no

segundo capitulo.

Determinar parede em contato
com a interface

Angulo de contato

8>135°

l’ou 8 <45°

45°< 8 =1 35"—J'

Esténcil Esténcil
perpendicular paralelo
Extrapolar a interface para Calcular Ha e
o volume fantasma H1

i

Calcular Ha e =
™ Calcular Hrantasma

conforme eq. (2.41)

Calcular Hiantasma l

conforme eq. (2.42) Calcular as componentes do vetor
i normal a interface e a curvatura

Calcular as companentes do vetor
normal & interface e a curvatura

Figura 129. Fluxograma para a determinacdo da curvatura e das componentes
do vetor normal a interface no volume,.

O procedimento de determinacéo da curvatura e do vetor normal
a interface nos volumes denominados volumesgjacente, que S30 Vizinhos
imediatos a parede e ao volume, e que contém a interface, é semelhante
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ao procedimento adotado para o volume: eles diferem apenas na
determinacdo da direcdo dominante da fracdo volumétrica e no calculo
dos parametros quando um esténcil perpendicular a parede é utilizado.

Na determinacdo da direcdo dominante, deve-se proceder da
mesma forma que para volumes que ndo sdo vizinhos a uma parede:
toma-se um esténcil com 3 x 3 volumes em torno do volume avaliado e
verifica-se qual a dire¢do de maior variagdo da fracdo volumétrica.

Quando essa direcdo indicar que um esténcil perpendicular a
parede deve ser utilizado no calculo da funcdo altura, extrapola-se a
interface do volume, para o volume fantasma vizinho a ele e calculam-
se as funcGes altura conforme detalhado no fluxograma da Figura 130.
Neste fluxograma, H, é a funcéo altura da linha/coluna vizinha ao
VOlUME,gjacenie € Que N&O contém o volumeg, conforme mostrado na
Figura 131. Aqui também é mostrado o procedimento que deve ser
adotado para o célculo dos parametros da interface quando um esténcil
paralelo a parede é tomado.

Para o terceiro tipo de volume, 0 volumepaeqe, que é caracterizado
por ser vizinho a parede, conter a interface, mas ndo ser vizinho
imediato do volume,, um tipo de extrapolacdo é necessario apenas
guando um esténcil paralelo a parede (Figura 132) é empregado. Neste
caso, deve-se extrapolar a interface para o célculo de Hgpasma. O
algoritmo para o céalculo dos pardmetros da interface para esse volume é
mostrado na Figura 133.
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Volumeadacens

Extrapolar a interface para
o volume fantasma

Figura 130. Fluxograma para a determinacéo da curvatura e das componentes
do vetor normal & interface para 0 volume gjscente-
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Esténcil 3x5

— o
I I

Hel

Figura 131. Esténcil perpendicular a parede para o calculo da fungéo altura do
VOIumeadjacente (Hl)

Esténcil 3x7

9 Esténcil 3x5

(b) Esténcil perpendicular a parede.

(a) Esténcil paralelo a parede,
centrado em volumeprege.

Figura 132. Esténceis para o calculo das fungdes altura envolvendo o
VOlUMEparege-
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‘Volumeparede

l

Extrapolar a interface para
o volume fantasma

3x7 ou
7x3 volumes

3x5 ou
5x3 volumes

Figura 133. Fluxograma para a determinacdo da curvatura e das componentes
do vetor normal & interface para 0 Volumeyrege.
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APENDICE B

Neste apéndice é mostrado como a equacdo (2.7) se reduziu a
equacdo (3.3), partindo-se da hipdtese de fluidos incompressiveis. A
equacao de conservacao da massa da mistura é expressa por:

op
T +V- U)=0. B.1
& V(e V) (8.1)

Como a massa especifica da mistura é uma média das massas
especificas de cada fluido ponderada pela fragdo volumétrica, tem-se:

[fpl +(1=1)p, |+ V-{[fo.+(1-f)p, ] U} =0. (8.2)
Uma vez que ambos os fluidos sdo incompressiveis,
of o(1-f
p1|:E+V (f ):|+pz{ (at )+V~[(1—f)U]}:0. (B.3)
¥ y. A vy |d -
p1|:at+v (f u)}rpZ 6t+v u {aﬁv (fu)} 0. (B.4)
S

=0 =0

Da equacdo de conservacdo da massa de cada fase:
V-U=0. (B.5)
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APENDICE C

Neste apéndice ¢é apresentado o método das Solucdes
Manufaturadas (MMS) e os resultados da verificacdo do cddigo que
resolve 0 escoamento monofésico em regime permanente.

O método das SolucBes Manufaturadas é utilizado na verificacdo
de codigos computacionais, indicando a sua ordem de precisdo. Ele
consiste na adogao de solugbes prontas para cada uma das variaveis do
problema. Tratam-se de solucBes analiticas, que ndo tém a obrigacdo de
respeitar a fisica do problema.

Para que essas solugdes correspondam a solucdo das equacOes
gue governam o problema, é necessario inserir termos fonte nessas
equacBes. E a determinagdo desses termos fonte € realizada pela
substituicdo das solu¢Bes manufaturadas nas equagdes governantes.

Uma boa revisdo desse método pode ser encontrada em Salari e
Knupp (2000), Roy et al. (2004) e Roy (2005).

A solucdo do escoamento monofasico em regime permanente é
regida pelas seguintes equacoes:
1. Conservacdo da Massa:

LI (C1)
ox oy " '

2. Conservacdo da quantidade de movimento na direcdo x:

o(p uu)+ o(p uv) P

ox oy Ox

; (C.2)
o (6u Guﬂ a{ (8u avﬂ ,
+—| |l —+— ||+ — |y —+—||+S,
6x[ ox Ox oy oy Ox
3. Conservagdo da quantidade de movimento na direcdo y:
8(puv)+8(pvv)_ op
ox oy oy
(C.3)

ol (v ouY] o (v ov)| .
t—|ul —+— | |[+=| y| —+—||+S,

ox ox oy oy oy oy
Nessas equagdes, os termos fonte S, S, e S, correspondem aos

termos que devem ser incluidos nas equacdes para que as solucbes
manufaturadas correspondam as solugdes dessas equagdes.
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Na verificacdo desse cddigo foi empregado um conjunto de
solugcdes manufaturadas baseado no artigo de Roy (2005). Nesse
problema, foi considerado um dominio quadrado com lado igual a 1 m
preenchido por um fluido com massa especifica igual a 1 kg/m® e
viscosidade igual a 10 Pas.

Foram realizadas simulagdes empregando quatro tamanhos
diferentes de malha (20 x 20, 40 x 40, 80 x 80 e 160 x 160 volumes) e
0s seguintes critérios de convergéncia: 10" m/s para as componentes da
velocidade e 10°® Pa para a pressao.

Os resultados da verificagdo do codigo sdo apresentados em
termos da norma L, e L, das componentes da velocidade:

2

N
Z | gok,i - (oana//tica S

L (o) =A== N :

(C.4)

Loo,k (¢) = max(|(pk,i - ¢anall’tica,i ) ' (CS)

onde ¢ corresponde a u ou v; k indica a malha empregada na

discretizagdo do dominio e N é o nimero total de volumes da malha.
A ordem de precisdo da solugdo numérica também é apresentada.

Essa ordem é expressa por
L, (C.6)

p= In(r)

onde L corresponde a uma das normas calculadas e r, a razdo de refino
da malha.

SOLUCOES BASEADAS EM ROY (2005)

Nessa verificacdo foram confeccionadas as seguintes solucgdes
parau, veP:

5/3 3/2
u(x,y)=70+4 -sen[%j—llcos(%j

+7-cos(3/5”x'yj

LZ

(&)
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3/2
V(X,V)=90—20-cos[ /Lﬂxj+4.sen[ﬁTy)

9/10 7x ~yj ’ (C.8)
LZ

—11-cos[

1,25
P(x,y)=10°-0,3- 10%05(%) +0,2- 1055en(%J

(C.9)

+0,25- 1055en(fo'yj

Com a substituicdo das solucdes analiticas nas equacdes (C.1),
(C.2) e (C.3), sdo determinados os termos fonte:

¢ Ar ry) 207 57 x) 997 x 97 xy
S, =—C¢Co0s| — |[+——cos| —— |+ —sen| ———
L L 3L 3L 10 L 10 [
21z y 37 xy
2 S 2
50 50

' (C.10)
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$u =p|4 sen(”—yj—mcos[?’”—xj—ll cos(gﬂ Xzyj+90 .
L 2L 10
187 37y 21z x 37 xy
——sen| —— |————sen — ||+
L 21 5L 5L
+p| 4 sen STX —12cos 3ry +7 cos 37 )2<y +70 |-
3L 2L 5L
[ax Ty) 997 x 97 xy
—cos| — |+ —-sen = ||+
| L L 10¢L 10r
3ry 57 x 37 xy
+2p| —12 cos| —— |+4 sen| —— [+ 7 cos +70 |- C.11
p{ (uj [uj [sfj } (€1
(207 (5zx) 2lzy (3zxy
——cos — sen +
| 3L 3L 50 50
277° 3ry) 637 % 37 xy
-U ——COos - . —Cos — ||+
L 2L 251 50
1007° (571‘ x) 6377 y* (37: xy)
-U ~—sen - . —Cos 2
9L 3L 251 5L

187507 y (O,757r xy]
+ > CO 7
[ [
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S, =2p| 4 sen ”—y)—ZOcos 37X )11 cos| 22 xzy +90 |-
L 2L 10L

ar ry) 997 x 97 xy
—cos| — |+ —-sen = ||+

L L 0L 100

I Ty 37 x 97 xy
+p| 4 sen| — |—-20cos| —— |—11 cos - |+90 |

L L 2L 100

207 S5z x) 21lry 37 xy
——cCos - sen +

L 3L 50 50

i 3ry 57 x 37 xy
+p| =12 cos| —— |+4 sen| —— [+ 7 cos +70 |- 12
L [ZLJ [uj (55) } €12

307 37 x) 997y 97 xy 250007z 1,257 y
——sen + --sen = ||+ cos +
L 2L 10 L 10 L L L

8917°x* 9z xy\ 4r’ Ty
—u S Cos > |——5—sen| — | |+
100 [ 10 I L
457> 3z x) 8917°y’ 97 xy
—u ——Cos + . —COs 5
L 21 100 £/ 10

187507 x [ 0,757 xyj
+ COoSs
e I

w

Apos a determinacdo desses termos e sua inser¢do nas equacdes,
0 escoamento é resolvido numericamente. Na solucéo das equagbes de
conservacgdo da quantidade de movimento, as condi¢des de contorno nas
fronteiras sdo velocidades prescritas pelas solu¢bes manufaturadas.

As Tabela 8-1 e Tabela 8-2 apresentam os resultados obtidos para
as normas da componente horizontal e vertical da velocidade,
respectivamente, além da ordem de precisdo da solugcdo numérica de
acordo com o refino da malha.

Tabela 8-1. Normas L, e L para a componente horizontal da velocidade.

Malha L (u) OrdernNde L, (u) OrdernNde
precisdo precisdo

20x 20 4,40E-2 - 9,72E-2 -

40 x 40 1,03E-2 2,09 2,27E-2 2,10

80 x 80 2,37E-3 2,11 5,36E-3 2,08

160 x 160 6,02E-4 1,98 1,146E-3 2,22
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Tabela 8-2. Normas L, e L paraacomponente vertical da velocidade.

Malha L(v) Ordem~de L (v) Ordeande
preciséo precisdo
20x 20 5,49E-2 - 0,147 -
40 x 40 1,39E-2 1,98 3,72E-2 1,98
80 x 80 3,62E-3 1,94 9,41E-3 1,98
160 x 160 1,02E-3 1,83 2,39E-3 1,98

Como pode ser constatado, para ambas as componentes da
velocidade, quando uma malha duas vezes mais fina que a anterior é
empregada, a ordem de precisdo da solucdo numérica aumenta
praticamente duas vezes. Esse era 0 comportamento esperado, indicando
que o cddigo foi corretamente implementado.
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