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SIMBOLOGIA

3 - coeficientes da equacdo discretizada ondei=P,E, W, S, N, etc.

b® - termo fonte da equagao discretizada

- vetor for¢a de campo por unidade de volume de fluido, [ M/(L%) ]

Loy

C; - variavel definida pela equacgéo ( 33)
C. - variavel definida pela equagso ( 34)
Cs - variavel definida pela equagéo (35)
Das - difusividade do'compoq‘ente A no componente B, [ LAT ]
| Dy - variavel definida pela equagado (82)
D, - variavel definida pela equagéé (83)
D, | - variavel definida pela equagéo (84 )

- D4  -variavel definida pela equagéo (85)

Ox -‘componente da forga do campo por unidade de massa, na diregio x, [L/f ]
g, - componente da forga do campo por unidade de massa, na diregao y, [/ ]
J - jacobiano dé transformagéo

J'  -jacobiano dla tranéformagao inversa

L[ 1 -aproximagéo numérica da expresséo no interior dos colchetes

m - vazéo massica do fluido, [ M/t ]

b1

- coordenada ao longo da direg@o normal a face do volume de contrble, [L]
P - pressdo do sistema, [ M/ (Lt) ]

P® - representa o gradiente de pressdo na equagio (13), [ M/(L%) ]



P* - variavel definida pela equagao (28 ), [ M/(L*) ]
P(,j) - pontocom coordenadasx=iey=j

pulx

Pe -numero de Peclet da malha, Pe= =~

- taxa méssica de rea¢éo quimica do componente A, por unidade de volume,
[M(LY]
Ry  -taxa molar de reagdo quimica do componente A, por unidade de volume,

[ moles/(L%) ]

S*  -termo fonte das equagdes de conservagéo, [ Mo/(L>t)]

§¢  -variavel definida pela equagzo (30), [ M/(LY) ]

t -tempo, [ t]

T - Temperatura

u - componente da velocidade, na dire¢cdo x, no sistema cartesiano, [ L/t]

U - componente confravariante da velocidade, sem normaliza¢do métrica, [ L/t ]
v - componente da velocidade, na dire¢ado y, no sistema cartesiano, [ L/t ]

V - componente contravariante da velocidade, sem normalizagdo métrica, [ L/t]
V - vetor velocidade do fluido, [ L/t]

W, -fragdo méssica do componente A
X - coordenada do sistema cartesiano, [ L ]

y - coordenada do sistema cartesiano, [ L]
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LETRAS GREGAS

- componente do tensor métrico da transformagao, dada pela equagéo (36 )

- componente do tensor métrico da transformagéo, dada pela equagao (37)

- componente do tenso.r meétrico da transformacgéo, dada pela equagéo ( 38)

- parametro definido pela equacgéo (69)

- parametro definido pela equagéo (70)

- difusividade relativa a variavel ¢ multiplicada pela massa especifica do fluido,
(M

- coordenada do sistema generalizado, no plano transformado, [ L ]

- viscosidade dinamica do fluido, [ M/(Lt) ]

- coordenada do sistema generalizado, no plano transformado, [ L ]

.- massa especifica do fluido, [ M/ ]

- tensor tensdo, [ M/(LP) ]
- componente do tensor tenséo, [ M/(LE) ]

- campo escalar geral

INDICES SUPERIORES

- correc¢ao da variavel , '
- estimativa da variavel

- valores relativos a equacéo da pressao



Xiv

u - valores relativos & equagéo de conservagdo de quantidade de movimento na
diregéo x
v - valores relativos a equagao de conservagado de quantidade de movimento na

diregaoy

iNDICES INFERIORES

e, n, s, W, se, sw, ne, nw - valores relativos as faces leste, norte, sul, oeste, sudeste,
sudoeste, nordeste e noroeste, respectivamente, do

volume de controle centrado em P

E, N, S, W, SE, SW, NE, NW - valores relativos aos volumes de controle vizinhos ao

volume de controle centrado em P

nb - pontos vizinhos ao ponto P, como E, W, S, N, etc.
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RESUMO

O presente trabalho apresenta uma metodologia para a solugdo de escoamento
de fluidos, com transferéncia de massa, em coordenadas generalizadas, utilizando o
arranjo de variaveis co-localizadas.

Para a obtengdo da solugdo de problemas de escoamento de fluidos,
multicomponentes, com transferéncia de massa, é necessaria a solugdo das equacdes
de conservagdo da massa, quantidade de movimento e espécie quimica para cada
componente presente na mistura. Em virtude do forte acoplamento existente entre as
equacdes e a presenga de termos nio lineares, é necesséria a utilizagdo de métodos
numéricos. O método numérico utilizado é o de Volumes Finitos, que garante a
conservacgdo das grandezas envolvidas a nivel elementar e global.

A maioria dos problemas encontrados na Engenharia Quimica envolve a
transferéncia de um dado componente de uma regiéo de maior concentragdo para outra
de menor concentragdo, sendo necesséaria a solucédo da equagdo de conservagdo da
espécie quimica, para a obtencdo do perfil de concentragdo do componente de
interesse.

A obtencgao do perfil de concentragdo de um dado componente de uma mistura é
de fundamental importancia para o célculo “do coeficiente de transferéncia de massa,
utilizado nos projetos dos principais equipamentos da Engenharia Quimica.

O algoritmo numérico desenvolvido é empregado para a obtengéo da solugéo de

problemas com e sem convecgdo forcada, com transferéncia de massa.



E utilizado, no Método de Volumes Finitos, o esquema WUDS para avaliagéo_dos
fluxos convectivos e difusivos nas faces do volume de controle, bem como, o arranjo de
variaveis co-localizadas na malha computacional.

A metodologia apresentada é testada resolvendo-se problemas cujas solugdes

analiticas, ou obtidas com malhas bem refinadas, sdo disponiveis.
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ABSTRACT

The current work presents a methodology for the solution of fluid flow, with mass
transfer, in generalized coordinates, using the arrangement of co-located variables.

To obtain the solution of problems of fluid flow with various components, invol\}ing
mass transfer, it is necessary to solve the mass, momentum and chemical species
conservation equation for every component present in the mixture. Due to the strong
coupling existent between the equations and the presence of nonlinear terms, it is
necessary the utilization of numerical methods. The numerical method used is the Finite
Volume Method, wr;ich guarantees the conservation of the involved variables at
elementary and global levels.

The most Chemical Engineering problems deal with the transfer of a given
component from a region with greater concentration to other with lower concentrétion,
being necessary the solution of chemical species conservation equation, for obtaining
the concentration profile for the component.

The knowledge of the concentration profile of a given component of a mixture is
. important for the calculétion of the mass transfer coefficient used on the main equipment
projects in the Chemical Engineering.

The numericél algorithm developed is employed for obtaining the solution of the
problems with and without forced convection, involving mass transfer.

It is utilized, in the F'inite' Volume Method, the WUDS scheme for evaluation of
convective and diffusive terms on the faces of the conirol volume, as well as the
arrangement of co-located variables on the computational grid.

The methodology presented is confirmed by solving problems whose analytical

solutions, or solutions obtained with grid well refined, are available.
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INTRODUGAO

Na industria quimica, um importante numero de operagdes com transferéncia de
massa envolve a transferéncia de um componente de uma regido de maior
concentragéo para outra de menor concentragéo, resultando no enriquecimento, ou seja,
aumento de concentragdo, dos componentes desejados ou no empobrecimento de
outros componentes indesejados como, por exemplb, cbntaminantes e poluentes.

A maioria dos proceésos quimicos requer a purificagdo prévia das matérias
primas, purificagdo dos produtos e, eventualmente, contém correntes de reciclo
cqnstituidas de reagente nao-convertido, como ilustra a FIGURA 1. Todos os processos
quimicos citados envolvem operagdes com transferéncia de massa, dando origem a

uma série de equipamentos de separagéo.

Produto
desejado
Matéria Processo de Rt Processo de
Prima Separagdo cator Separagdo
. Rejeito

Reagente ndo convertido

FIGURA 1 - Esquema Geral de um processo quimico.

O processo de separagdo de certos componentes, contidos numa mistura

homogénea, utiliza as diferengas de propriedades dos constituintes da mistura -para
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fazer a separagéo.‘ Estes processos ou se fundamentam sobre uma diferen¢a na
composicdo das fases em equilibrio ou sobre uma diferenga na taxa de transferéncia de
massa dos constituintes da mistura.

Um processo de separagéo [ 7 ] muito comumente utilizado na industria quimica
é a destilagao. A separagdo dos componentes estd baseada na diferenca de
volatilidades. Neste processo, o fornecimento de calor a uma mistura liquida d4 lugar ao
aparecimento de uma fase gasosa que contera, em maior.quantidade, a substancia mais
volatil que se pretende separar. Por conseguinte, os componentes mais pesados, ou
menos voléteis, tenderdo a permanecer na fase liquida. Na prética, varias operag¢des
consecutivas -deste tipo sdo realizadas, de modo a termos uma separagdo, a mais
completa possivel, limitada apenas por considera¢gdes econémicas e por caracteristicas
préprias da mistura [ 1]. Para o estudo ou projeto de otimizagdo de uma unidade de
destilagdo, sdo necessérios principalmente conhecimentos sobre os fenémenos de
transporte em geral ( transporte de massa, quantidade de movimento e energia).

O transporte de massa por absor¢do de gas envolve a transferéncia de um
'combon'ente soltivel de uma fase gasosa para um absorvente liquido. A transferéncia de
massa em uma coluné de absor¢do se d4 entre um fluxo de um componente gasoso
escoando em contracorrente a um fluxo de um componente liquido ‘[ 33 ]. Ha uma troca
entre os componentes envolvidos, onde o liquido absorve uma fragdo do componente
gasoso e o | componente gasoso arrasta uma fragdo do componente liquido. A
determinagdo do coeﬁcienté de transferéncia de massa er_1tre as duas fases é de grande
importancia no dimensionamento de colunas de absorgao, e essas colunas de absorgéo

podem ter vérias aplicagdes como a purificagdo do gés de saida de uma chaminé.



CAPITULO 1 . INTRODUCAO 3

Outros processos de separagdo assim como a evaporag@o, a cristalizaglo e a
secagem envolvem a transferéncia simultinea de calor e de massa. Na evaporagéo,
uma solucgdo liquida é concentrada pela vaporizagdo de uma parte do solvente. As
exigénpiés térmicas s&o grandes em virtude do calor latente de vaporizagéo do solvente
ter que ser fornecido ao sistema. A cristalizagio ¢ usada industrialmente na fabricagéo
de muitos sais inorganicos. Pode ser mmbém usada para separar misturas de sais pela |
cristalizagéo fracionada. E a secagem separa um liquido de um sélido pela vaporizagao
do liquido.

Extensivos dados tém sido obtidos para a transferéncia de massa entre um fluido
em movimento em certas geometrias como por exemplo, placas planas, esferas, e
cilindros [ 28 ]. Estes dados tém sido obtidos inclusive na sublimag¢do de sélidos,
vaporizagéo de liquidos no ar e dissolugao de séii_dos em agua. Para alguns problemas
em geometrias simples & possivel a obteng¢ao de solugdo analitica.

Na literatura atual, existe uma grande lacuna na solugdo de problemas
envolvendo escoamentos de fluidos com transferéncia de massa. |

A solugdo de problemas com transferéncia de massa envolve a solugdo da
equaclo da conservagdo da espécie quimica. Se, associado ao fendémeno de
transferéncia de massa, ocorrer escoamento de fluidos, a equagdo da conservagéo de
quantidade de movimento deverd ser resolvida conjuntamente com a equaglo da
conservagao da espécie quimica.

Devido ao forte acoplamento existente entre as equagdes de conservagdo e a
presenca de termos n3o lineares, é requerida a utilizagdo de métodos numéricos.

A maioria dos métodos numéricos pode ser derivada do método de residuos
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ponderados. A diferenga dos varios métodos numéricos estd na escolha da fungdo
peso. O método das Diferencas Finitas é obtid§ fazendo-se a fungao peso iguél a delta, |
centrada no ponto P. O método aproxima os termos da equagéo diferencial contendo
derivadas por suas expressdes em Diferengas Finitas; realiza um procedimento
puramente matematico sem levar em conta as caracteristicas fisicas do fenémeno que
se deseja modelar. Por exemplo, para o problema em que a convecgao é dominante, a
aproximacgao dos termos convectivos por diferengas centrais causa oscilagdes espaciais
na solugdo. O método de Elementos Finitos d;e Galerkin utiliza a fungao peso igual as
fungbes tentativas do problema. O método de Volumes Finitos resulta da fungado peso
unitaria, e sera preferid§ ao longo deste trabalho porque esta escolha da fungéo peso
leva & obtengdo de equagdes discretas que nada mais sdo do que balangos de
cor_lservagéo sobre os volumes elementares. Existe, portanto, uma razéo fisica para a
escolha do método dos Volumes Finitos, pois inde_pendentemente do tamanho do
volume elementar os principios de conserva¢do sao absolutamente respeitados, o que
torna o método atrativo.

O principal objetivo deste trabalho é o desenvolvimento de um algoritmo
numérico para a solugéo de problemas de escoamenfos de fluidos com transferéncia de
massa em sistemas bifasicos.

Este trabalho foi dividido em cinco capitulos, sendo seus conteiidos descritos
como segue:

CAPITULO 2 - Reviséo Bibliografica - Este capitulo contém a revisdo bibliografica

destacando as principais contribuigbes para o desenvolvimento de metodologia

numérica a ser aplicada para obtengéo da solugéo de problemas de escoamento de
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fluidos com transferéncia de massa. E descrito o arranjo de varidveis co-localizadas
e desencontradas, assim como, algumas fung¢des de interpolagdo para avaliagdo das
variaveis nas faces do volume de controle em fungcdo dos pontos de uma malha

computacional e métodos para o tratamento do acoplamento presséo-velocidade.

CAPITULO 3 - Formulagao Utilizada - E apresentada a formulagao utilizada, neste
capitulo, com as equagdes de conservacgéo utilizadas em coordenadas generalizadas. A
obtencdo das equagdes discretizadas para o método de Volumes Finitos, a fungdo de
interpolagdo e o método de tratamento do acoplamento presséo-velocidade utilizado

sdo apresentados.

CAPITULO 4 - Resultados - Os resultados analiticos e numéricos de problemas
escolhidos para testar a formulagdo apresentada no capitulo 3 deste trabalho s&o
apresentados neste capftulo, bem como, o desenvolvimento da solugdo analitica. E
feita uma discussdo dos erros obtidos com os~resulmdos numéricos determinados a
partir da metodologia proposta, calculados com referéncia as solugdes obtidas

analiticamente.

CAPITULO 5 - Conclusdes e Sugestdes - As principais conclusdes obtidas neste
trabalho sé@o apresentadas, bem como, sugestdes para a continuagdo dos estudos a

partir da metodologia proposta.
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REVISAO BIBLIOGRAFICA

Na solucao de problemas por métodos numéricos, tem-se como objetivo a busca
de algoritmos que minimizem o tempo computacional, que tenham boas caracteristicas
de convergéncia e sejam estaveis. .

Uma questio de fundamental importancia para o sucesso do método numérico é
a escolha do sistema de coor.denadas para a solﬁgéo do problema fisico de interesée. o
uso de coordenadas generalizadas coincidentes com as fronteirés do dominio de calculo
evita a necessidade de interpolagdes das condicdes de contorno e possibilita o
desenvolvirﬁento de métodos que buscam generalidade, assim como, a solugdo de
problemas que apresentam dominios arbitrarios eliminando a dificuldade de solugéo
destes problemas - usando sistemas de coordenadas convencionais, e, finalmente,
possibilita a concentragio da malha onde necessario, sendo possivel adaptar as malhas
de acordo com o problema fisico, reduzindo o numero de malhas necessarias e o tempo
de computacgao.

Para o desenvolvimento de algoritmos, os principais passos que devem sef

realizados, para solugdo de problemas de escoamento de fluidos incompressiveis, séo :

e a localizag@o das variaveis dependentes na malha
e 0 tratamento do acoplamenfo pressao-velocidade
¢ a obtengao das fungdes de interpolagéo entre os pontos discretos

e a solugdo do sistema de equagbes lineares
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A localizagdo das varidveis dependentes do problema de interesse na malha
computacional esta relacionada com a escolha de um arranjo de variaveis.

Sdo varias as possibilidades de localizagdo das varidveis na malha
computacional, conforme descrito porVShih, Tan e Hwang [ 24 ], Silva[25], Ulson de
Souza [ 30 ] e Maliska[ 9].

Os arranjos de variaveis na malha computacional rﬁais utilizados sdo : variaveis
co-localizadas e varidveis desencontradas.

No arranjo de variaveis co-localizadas utilizado por Peric et al. [ 14 ], Schneider
\[ 22 ], Majumdar [ 8 ], Marchi et al. [ 11 ] e Ulson de Souza [ 30 ], as variaveis de

interesse estdo localizadas na malha computacional conforme a FIGURA 2.

=

v I v : volume de controle para o
—;—ru t url____I balango de massa, energia
P, T,p L P, T, P quantidade de movimento ¢

: — espécie quimica

v v
—;—4 u u
Ps Ta p P, T: p

X
FIGURA 2 - Localizagao das variaveis na rhalha computacional para o arranjo de

variaveis co-localizadas.

Todas as variaveis dependentes estdo armazenadas no mesmo ponto,

possuindo todas o mesmo volume elementar.
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No balango de quantidade de movimento unidimensional, exigira interpolagéo
para a obtengdo das velocidades e pressbes nas faces- do volume de controle,
necessarias ao céalculo dos fluxos convectivos e gradiente de pressao, respectivamente.

No balango de massa, interpolagéo serd necessaria para obten¢do das
velocidades nas faces da célula que serdo utilizadas no célculo dos fluxos massicos que
saem e entram no volume de controle.

A utilizagdo deste esquema, onde todas as varidveis estdo armazenadas no
mesmo ponto, € de simples implementacdo computacional, sendo o tratamento do
acoplamento pressdo-velocidade um fator importante na utilizagédo do arranjo de
variaveis co-localizad‘as devido justamente a disposi¢do das varidveis na malha
computacional.

A maioria dos problemas enfrentados, no &mbito dos métodos de solugédo de
problemas utilizando arranjo co-localizado de variaveis, é decorréncia do processo de
construgdo da equagéo para pressao.

Considere o campo de pressées mostrado na FIGURA 3. Fisicamente, o campo
mostrado (0s nimeros representam valores da press3o) n3o é consistente mas, pelo
fato de todas as variaveis estarem localizadas no mesmo ponto, esta inconsisténcia nao
sera detectada pela equagdo de conserva¢do de quantidade de movimento. Para o
volume de controle para a velocidade centrada em P, o gradiente de press&o em x, bem
como, em y sera zero, pois envolve os pontos Pg, Pw, Py € Ps. Assim, a variagdo de
pressdo no dominio (neste caso ondulatério de 0 e 100) n&do sera percebida pelos
volumes de controle. Este problema pode ser contorhado pela utilizagdo de fungdes de

interpolagdo mais complexas, que utilizam gradientes de presséo consistentes.
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0 100 |0 100 0

100 0 1100 0 100
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0 UL jwo 0
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100 0 on 0 100

S
y
0 100 0 100 0
X

FIGURA 3 - Campo de pressdes inconsistente.

No arranjo de varidveis desencontradas, as‘ varidveis de interesse estdo
localizadas na malha computacional conforme a FIGURA 4, onde as componentes da
velocidade estio defasadas em relagdo a outras variaveis do problema (P, T, p, p, etc.).

No balango de quantidade de movimento para os volumes de controle (entre os
pontos W e P, da FIGURA 4), é necesséaria a interpolagédo pafa obtengdo das ‘
velocidades em suas faces. Estes volumes de controle ja possuem as pressées
armazenadas em suas faces ( pontos W e P), ndo necessitando de interpolagéo para o
célculo do gradiente de presséo.

No balango de massa ( entre as faces w e e, da FIGURA 4), ndo sera necesséria

" nenhuma interpolagdo pois as velocidades j& se encontram armazenadas nas faces
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(

destes volumes de controle.

g
W, e
— ¢ 1 & 1y o IV
w P E
n
+ T, P, etc..

FIGURA 4 - Localizagédo das variaveis na malha computacional para o arranjo de

variaveis desencontradas.

O arranjo de variaveis desencontradas, devido a forma como armazena as
variaveis no problema, introduz um adequado acoplamento entre a pressdo e a
velocidade para escoamentos incompressiveis, mas por outro lado necessita de
diferentes volumes de controle para as variaveis dependentes. Isto faz com que um
numero maior de informagdes geométricas necéssitem servarmazenadas e, associado
ao armazenamento de um numero maior de informagdes geométricas, esta a
necessidade de um numero maior de operagdes algébricas, como por exemplo o calculo
dos fluxos de massa nas‘interfaces do volume de controle. Este nimero maior de
informagbes geométricas armazenadas e o nimero maior de operagdes geométricas
acarretam em um maior tempo de computagdo. Para a solugdo de problemas
tridimensionais o problema é ainda maior. Em suma, a necessidade da utilizagdo de

diferentes volumes de controle para as variaveis dependentes, torna a implementagéo
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computacional mais dificil, devido a complexidadé no controle dos indices dos
respectivos volumes de controle das variaveis.

A avaliagdo da propriedade ¢ e de suas derivadas nas faces dos volumes de
contfole faz-se necessaria para a solugéo qa equagéo resultante discretizada do Método
de Vqurﬁes Fini.tos. No entanto, os valores das propriedades ¢ e de suas derivadas s3o
armazenados nos centros dos volumes de controle.

Para um melhor entendimento, considere, por exemplo, a face leste do volume de

controle centrado em P na FIGURA 5.

N
[ ] ] L]
N n NE
[ ] @ W [ ] e [ ] [ ]
WA | W P E EE
N
n SWwWil § SE

FIGURA 5 - Volume de controle centrado em P e seus vizinhos.

Quer-se expressar ¢ na face leste em fungéo dos valores de ¢ nos centros dos
volumes vizinhos. Para isto deve-se escolher uma fungdo para interpolar o valor de ¢ na
face leste em fungao, por exemplo, dos valores de ¢g e ¢p.

Certos tipos de fungdo de interpolagdo podem dificultar a convergéncia do

processo iterativo de solugdo ou mesmo provocar a divergéncia, mas por outro lado,
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algumas fungbes de interpolagdo que promovem a estabilidade do processo iterativo
acelerando a convergéncia podem ser prejudiciais para a qualidade da solugéo.
O esquema mais simples para a avaliagido de ¢ na face leste é assumir uma

interpolagéo linear entre ¢g e ¢p , dada por

_ Pz + 95 :
o028 0

O mesmo esquema da interpolagdo linear € um caso particular de um esquema

mais geral, o0 esquema hibrido, em que ¢, € avaliado através de

‘.- (3+a.)e. +(3-3.)s. @

onde o é um parametro que pode assumir valores entre -0.5 e +0.5. Para .E=0, a
equagdo (2) ¢ uma interpolagéo linear igual a equagdo (1). A vantagem da forma
apresentada na equagao (2) é que na realidade a mesma pode representar uma série de
esquemas de interpolagdo. Esquemas mais sofisticados para a avaliagdo de ¢, podem
envolver o valor de ¢ em outrds volumes além de E e P. O esquema de fnterpolagéo
WUDS [ 16 ] é unidimensional, ou seja, o valor de ¢, € estimado empregando-se apenas
valores de ¢ localizados sobre uma linha parélela a malha computacional. O esquema
WUDS avalia o baseado na solugdo de um problema unidimensional de convecgéo e

difusdo.
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A aproximacéo das derivadas espaciais das equagdes diferenciais por diferengas
centrais ( CDS ) resulta em esquemas de segunda ordem. Em situagbes de
escoamentos com elevados numeros de Reynolds e Peclet, que sdo a maioria dos
problemas praticos da engenharia, 0 esquema de diferengas centrais causa oscilagdes
na solugdo ou mesmo divergéncia. A utilizagdo de diferengas centrais é satisfatéria para
solugdo de problemas que envolvem somente difusdo ou paira problemas com baixos
nimeros de Reynolds ou Peclet.

Esquemas “upwind” ( UDS ), ou seja, esquemas que usam informacbes a
montante apenas, geram coeficientes positivos na equa¢do discretizada e produzem
solugdes livres de oscilagdes. Os calculos utilizando esquemas “upwind”
frequentemente sofrem grandes imprecisdes devido a falsa difusdo, ou difusdo
numérica, resultante de erros de truncamento, existéncia de termo fonte, presenga de
gradientes da variavel dependente normais a linha de corrente e inclinagdo do vetor
velocvidade relativamente a malha.

Spalding [ 27 ] desenvolveu um esquema hibrido, visando agrupar as vantagens
dos esquemas CDS e UDS. Baseando-se neste trabalho, foi proposto o esquema
exponencial (EDS) [ 19 ] que, quando usado para o estudo de problemas uni-
dimensionais, garante produzir a solugdo exata para qualquer valor de nimero de Peclet
e para qualquer numero de pontos na malha. Este esquema ndo é amplamente usado
devido ao seu custo elevado de computagdo e porque o esquema nédo é ‘exato para
situagdes bi e tri-dimensionais e fontes diferente de zero.

Outro esquema de interpolagdo bastante divulgado é o esquema “power law”

proposto por Patankar [ 12 ]. A\ utilizagdo da fungdo de interpolacédo “power law” em
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esquemas numeéricos ndo envolve um grande custo computacional e ele apresenta uma
boa representagdo para comportamentos exponenciais.

Ulson de Souza [ 29 ] propbe o esquema WUDS-E, que é uma extensado do
esquema WUDS, o qual considera o efeito dos termos difusivo e convectivo na diregado
‘normal, bem como, termos de pressao e fonte, para avaliagéo das variaveis nas facesAdo
volume de controle, os quais sdo desprezados nos esquemas hibridos.

Nos esquema SUDS e SWUDS, proposto por Raithby [ 17 ], para a avaliagdo de
$e Na FIGURA 5, podem participar os valores de ¢ nos volumes centrados em S, P, N,
NE, E e SE dependendo da orientagdo do vetor velocidade em rélagéo a malha. No
esquema “skew upwind", proposto por Raithby [ 17 ], procura-se minimizar erros devidp
ao néo alinhamento do vetor velocidade com as linhas da malha.

Ulson de Souza [ 30 ] prop6e uma fungéo de interpolag&o, denominada de fungéo
de interpolagdo completa (FIC), originaria da prépria equagéo diferencial que se deseja
resolver. Esta fungdo de interpolagédo possui a dimensionalidade que o problema requer
e contém todas as influéncias fisicas presentes na equacgdo diferencial a ser resolvida.
Apesar do esquema FIC ser bidimensional, é de dificil implementagéo.

Dentre os acoplamentos presentes nas equagdes de Navier-Stokes o
acoplamento entre a pressé.o e a velocidade & o mais delicado. Para escoamentos
incompressiveis, este assunto recebeu uma enorme aten¢ao nas duas Ultimas decadas,
resultando no desenvolvimento de muitos métodos bastante empregados atualmente,
dos quais sd@o citados neste trabalho os métodos SIMPLE [ 13 ], SIMPLER [ 12 ],

PRIME[9] e SIMPLEC[32].



CAPITULO 2 REVISAO BIBLIOGRAFICA 15

Praticamente em todos estes métodos a sequéncia de célculo envolve dois
passos distintos: no primeiro, as velocidades s3o corrigidas de maneira a satisfazer a
equacdo da conservacdo da massa e no segundo, as pressdes sdo avangadas para
completar aquele ciclo iterativo.

Um dos métodos mais utilizados e do qual derivaram muitos outros é o método
SIMPLE, desenvolvido por Patankar e Spalding [ 13 ] onde a presséo é escrita como a
soma da melhor estimativa da pressdo disponivel, P, mais a correcdo P', que é
calculada de maneira a satisfazer a equagdo da conservagdo da massa.

O método SIMPLER [ 12 ] b'usca uma nova maneira de calcular o campo de
pressbes em cada iteragdo, procurando conectar o célculo do campo de pressées com
as equagbes que governam o fendémeno. Para calcular a pressdo, as equagdes da

conservagdo da quantidade de movimento, nas dire¢des x e y, sdo escritas na seguinte

forma
~ AN AP
S )
AV AP
=V, — — 4
Vp=Vp a;Ay ()

As velocidades 1z, e v, s&o obtidas algebricamente utilizando as mais recentes

velocidades calculadas.
Procurando-se obter um campo de pressdes que satisfaga as equag¢des da

conservagéo da quantidade de movimento e da conservagdo da massa, as equagbes (3)
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e (4) sdo introduzidas na equacgdo da conservagdo da massa para obter uma equagéo
para a pressao.

No método PRIME [ 9 ], a estrutura iterativa é bastante simplificada realizando-se
os dois passos (corre¢do da velocidade e céalculo da pressdo) em apenas um.
Este método tem como atrativo a eliminagdo da solugdo de duas equagbes de Poisson,.
necessarias no método SIMPLER [12]. Isto é conseguido utilizando-se as equagbes da
conservagdo da quantidade de movimento (3) e (4) ndo sé para o célculo da pressao
mas também para a corre¢do da velocidade, tornando desnecesséaria a obtengdo do
campo P’ de pressdes para corrigir o campo de velocidade. No método PRIME n&o ha
mais a necessidade de resolver sistemas de equag;ées para obter as velocidades. As
velbcidades sdo avangadas durante o ciclo iterativo de uma maneira semeihante ao
método de Jacobi. Apenas uma equagao de Poison é resolvida em cada iterag3o.

Outro método para o tratamento do acoplamento presséo-velocidade é o método
SIMPLEC, proposto por Van Doormal e Raithby [ 32 ]. Neste metodo o tratamento do
acoplamehto é realizado em dois passos, isto &, o0 passo onde p, U e V sdo corrigidos
para satisfazer a equag&o da conservagdo da massa e o passo oﬁde 0 hovo campo de
pressdes é calculadovia P=P +P . No ﬁétodo SIMPLEC [ 32 ], as equag6e§ de
corre¢do da velocidade s&o 'equagées quaisquer qué nao interferem na solugao final

mas apenas na taxa de convergéncia. Este método é descrito no Capitulo 3.



CAPITULO 3 FORMULACAO UTILIZADA 17

FORMULAGAO UTILIZADA

Serdo apresentadas, neste capitulo, as equagdes governantes, escritas no
sistema de coordenadas cartesianas, a transformacgéo destas equagdes para o sistema
de coordenadas generalizadas, bem como, a equagdo discretizada do método de
Volumes Finitos. Sera apresentada, ainda, a fung¢do interpolagdo utilizada e o

tratamento do acoplamento pressao-velocidade.
3.1 - EQUAGOES GOVERNANTES

As equagdes governantes dos problemas envolvendo escoamento de fluidos,
com transferéncia de massa sao as equagdes de conservagdo da massa, consérvagéo

de quantidade de movimento e conservagdo da espécie quimica.

A equacgdo da conservagdo da massa é dada por
L4 pvV =0 )]

A equacgdo da conservagao de quantidade de movimento pode ser expressa como

i

]
_<1¢
1
+
ot

(6)

S
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onde B & o vetor dado pelas forgas externas, por unidade de volume de fluidoe 7 é o
tensor tensao.

A equacdo da conservagdo da espécie quimica é dada por

DW, _
DtA =ﬁDA5V2WA +ry @)

onde Dxg ¢ a difusividade do componente A no componente B e ;> é a taxa massica de

reacdo quimica, por unidade de volume de fluido.

A equagdo constitutiva para Fluido Newtoniano pode ser expressa como

T..=—5ijp+/l

17

au‘_ (914] - —-
7t ax,] + a,j(zv.V) @®)

onde A, dado pela hipétese de Stokes, é igual a % u, 6, eigual a unidade quando i for

igualaje &, € igual a zero, quando i for diferente de j.

Para obter a solugdo das equagbes (5), (6) e (7) é necessario escolher um
sistema de coordenadas. |

As equagbes de conservagdo (5), (6) e (7) serdo escritas no sistema de
coordenadas cartesianas, considerando-se o fluido newtoniano, com escoamento
laminar e bidimensional, sendo as propriedades fisicas do fluido constantes, tais como,

massa especffica, viscosidade, etc. O sistema em estudo sera considerado binario.
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~ As equacgdes de conservagdo da massa, quantidade de movimento e espécie

quimica, escritas no sistema de coordenadas cartesianas, sdo dadas por

Equagédo da Conservagado da Massa:

o, 0 O (v = » 9
ot T (P G(PY) = 0 ©)

Equagao da Conservaciio de Quantidade de Movimento na diregéb X:

a i/ .3 P i/ du ij ou i/ ou
—(pu)+ —( puu)+ — u)= -—-+ t—(—)+ —(u—)+ —(u—)+
at(p) ax(p ) ay(,ov) o P& 6x('u6x) ay(ﬂay) ,ax(”ax)

d, w (2 (=5
i alaH ) | | o

Equacdo da Conservagdo de Quantidade de Movimento na diregéo y :

0 0 0 oP 0 ov 0 ov 0 Ou
—_ + — + — =« —- + — — )+ — —_— — —_—
at(pV) ax(puv) ay(pvv} 2 pg, 6x('u6x) 6y('u6y)+6x('u6y)+
4 v I(2 (==
—(pg—)-—|= vV 1
+®m@)@t4 ) - an
Equacgdo da Conservacdo da Espécie Quimica A :

oW,
Ox

d 9 o d d oW,
'a—t(PWA)‘*' *é;(quA)‘*' ‘5y‘(PVWA) = EE(PDAB )+ 5(pDAB—5y—A)+ ry (12)

3.2 - TRANSFORMAGCAO DAS EQUAGOES

As equagdes de conservagdo da massa, quantidade de movimento e espécie
quimica sdo escritas, para uma variavel genérica ¢, como

D sy 2 9 b0 428, 9 498, o
o (PP)* 5 (Pud)* ay(pV¢)+P (Tt ay(r ay)+S (13)



CAPITULO 3 FORMULACAO UTILIZADA 20

onde as variaveis ¢, P?, S® e I'* possuem expressbes especificas em cada uma das
equagbes de conservacdo . A equacdo se reduz a equagdo da conservagéo da massa
quando S* e P * forem iguais a zero e ¢=1. As componentes da equagao da
conservagdo da quantidade de movimento na dire¢ées x e y sé@o obtidas fazendo-se ¢
igual a u e v, respectivamente, com os termos fonte e de pressao apropriados. O termo
p¢ re‘presenta o gradiente de pressdo. A variavel I'* é o coeficiente de transporte que é
dado pelo produto entre a difusividade relativa & varidvel ¢ e a massa especifica do
fluido. A equacéo da conservagéo da espécie quimica é obtida fazendo-se ¢ igual a
W, , com 'o‘termo fonte igual a taxa de reagao quimica (ra™), com P? igual a zero.

O QUADRO 1 mostra os valores de ¢, I'®, P* e S? para diversas”équagéeswde
conservagéo no caso bidimensional.

O conjunto formado pelas equagbes (9), (10), (11) e (12) é utilizado para
elaboragao do algoritmo envolvendo variaveis co-localizadas.

Estas equacgbes e a equagdo de estado para um gas ideal formam um conjunto
de cinco equagbes a cinco inéégnitas (u, v, P, W, e p), que quando submetidas as
condi¢des de contorno e condigdes iniciais, completam a formulagéo do problema. As
equagdes (9),(10),(11) e (12) sdo adequadas para resolver problemas definidos em

geometrias do tipo mostrado na FIGURA 6.
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QUADRO 1 - Valores de ¢, I'* , P* e S* para as diversas equagdes de conservagio

FIGURA 6 - Geometria adequada ao sistema cartesiano.

Massa 1 0 0

dQuantidade u U 2P o g S 12 u Vi Su O v |
o — -2 12

Movimento Ix * Ox |3 Ix Ox oy |" Ix
em X - ‘ )

?euantidade v " ZP P i '_2_# Vi Su o v
Movimento d Y Oy _3 Ox Oy Oy Oy
emy .

Espécie WalpDas| O

Quimica '
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CAPITULO 3

A solugdo das equagbes de conservagdo, escritas no sistema cartesiano de
coordenadas, utilizando-se a discretizagdo cartesiana, poder4 apresentar sérios
problemas quando da aplicag&o das condi¢cdes de contorno, uma vez que as fronteiras
dos volumes de controle podem n&o ser coincidentes com a fronteira do problema fisico

em questdo. O programa computacional, com as equag¢des escritas no sistema

cartesiano de coordenadas, ficara extremamente dependente da geometria do problema.

Visando a obtengdo de uma maior flexibilidade da formulagéo para o tratamento
de problemas em geometrias mais complexas do que a apresentada na FIGURA 6,
surge a necessidade de transformar as equagées de forma a serem adequadas para

resolver problemas com geometrias semelhantes ao tipo mostrado na FIGURA 7.

] Ny
o e e e A A A
7 2 ==s===SSSAN
e e AN AN
ST ISR
Vi s S\
W 2% e s e S S
S S R
S e R
i R SN
A R S RS ST T
T R s T
MR o

FIGURA 7 - Geometria de forma nao cartesiana.

A equagdo de conservagao escrita, para uma variavel genérica ¢, no sistema

cartesiano de coordenadas, ¢ transformada para o sistema de coordenadas




CAPITULO 3 FORMULAGAQ UTILIZADA 23

generalizadas (£,n), que se adaptam a fronteira. Esta transformacao é feita utilizando-se
a regra da cadeia.

Para uma fung¢ao ¢ qualquer, temos

B _BE B
&, Pk, onéx, (14
B _RE M
15
&, &, 577 &, (5)

Derivadas de maior ordem sdo obtidas por aplicagdes sucessivas das equagdes
(14) e (15).

Empregando-se a seguinte transformagao :

£ =t (xy) | (16)

n = ny) an
ou

X = x(&n) ‘ (18)

y=yem) (19)

na equagado (13), executando-se as simplificagdes e agrupamento necessarios, sdo
‘obtidas as equagdes bi-dimensionais em coordenadas geheralizadas que, de forma

genérica, podem ser expressas por

75( pd)+ é[l(cf,pu¢+§ pvcﬁ)} aaﬂ[}(n,pu¢+n,m¢)]+l—;—=

3 3¢ ¢ 99 ¢
L
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Os elementos da matriz jacobiana da transformagdo sdo as métricas da
transformagdo, e o determinante da matriz é o jacobiano da transformagéb, que pode ser

dado por

& & |

' = Ex Ny - Nx &y 21)
Mx My

A determinagdo destas grandezas é necesséria para solugédo das equagdes de

conservagao.

O inverso do jacobiano é dado por

p X Xy
J'= =X Yn = Xn Yy (22)
Ye Y
e,
1 N

Pela aplicagdo do teorema fundamental da fungao inversa, podem obter-se as

relagbées dadas pelas equagdes (24), (25), (26) e (27)

& =Ynd (24)
&y =-Xqd : (25)
Nx ==Yz J (26)

My =X J .’ | (@7)
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Reescrevendo-se a equagdo (20), obtém-se

%g(m) ag(pU¢)+§”(pV¢)+P¢ ag[c ng ?;]+a—n[c ?;+c ?;]d*‘ (28)
onde,

Pt (29)
e,

5 =-*"’J_” | 30)

As componentes contravariantes do vetor velocidade, sem normalizagdo métrica,

U eV, séo representadas em fungdo das velocidades cartesianas, por

31

V:ng—uyg (32)

Os coeficientes Cy, C, e C; sdo os coeficientes de transporte transformados,

expressos por

Ci=T*Ja (33)
Cr=T*JB (34)
Cs=T*Jy (35)

onde a, § e y s&0 as componentes do tensor métrico da transformacéo, dadas por

a=x.+y. (36)

B=xx,+y.y, 37)
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y=x; +y; | : (38)

As expressdes transformadas dos termos de pressao sa6 dadas por

pu & -
=% T (39)
Y I - | '
=.———x§—a—§xrl ' . (40)

Transformando-se as equag¢des da conservagdo de massa, quantidade de -

movimento e espécie quimica, para o novo sistema de coordenadas (£,n), obtém-se

Equacgdo da Conservagdo da Massa:

19,8

9 - 41
ot ag (PO 5 (PTI=0 41)

Equacgéo da Conservagédo de Quantidade de Movimento na diregdo x :

P apP a [ . ou oul
—= = _(pU +— Vu)=-— gy, +—lc,=+cC,—=
Jat(p) ag(p u) (p ) = 2z’ aﬂy,; azg[ Y zan]"'
ou =
+_[c * e, ]+S“ | (42)
an an 65 _ .
Equagao da Conservagio de Quantidade de Movimento na diregdoy :
1 or
—_ + —( pU +_ =
Jat( pv) g(p v) (,0 v) ar;x"’ a.f *n ag[ ]*

+i[c ¥, 3"_] + 5 | (43)
an| "on 1oL
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Equacdo da Conservagao da Espécie Quimica A :

10 0 0 o .ow, . ow,

—= + L (pUW, )+ —(pVW, )= —| C, 224+ C +

Jat(pWA) aé(p 4 aﬂ(p A)' a(f[ 1 PY: +0C, 677:]

+_"’_[c, W4, c, "’WA]+ 5% (44)
on on 25

Estas equagbes, escritas no novo sistema de coordenadas (&, n), tornam o
programa computacional nao dependente da geometria do problema.
A solugdo do conjunto de equagbes de conservagio é feita utilizando-se o

método de Volumes Finitos.
3.3 - DISCRETIZAGAO DAS EQUAGCOES :

A equacdo (28), escrita no sistema de coordenadas cartesianas e transformada
para o ;istema de coordenadas generalizadas (¢, n), é utilizada para obtencdo da
equacdo discretizada, através da realizagéo de uma integragéo espacial‘ e temporal
sobre os diversos volumes elementares, obtendo-se, assim, uma equagédo para cada
volume de controle.

As equagbes da conservagdo sdo integradas ao longo de um volume de controle
delimitado por duas linhas de ¢ constante e duas linhas de n constante, como mostra a
FIGURA 8. E realizada, ainda, uma integragao temporal, ao longo do iintervalo de

tempo, At.
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FIGURA 8 - Volume de controle genérico para integragéo.

A equacido resultante é expresSa por

[ {0 ~ (o8] Yamdz +[ " [P{{008), ~[pU8),Yamit +] " [* {[o76), ~ (V9] }it +

t+Ae oE, om, Bé_g ddfdt:tm ""{[C—é’g C fé] _[Cé‘ﬁ_ C -‘Z‘é] }ddt
SRR -8 s [ 3| 5+ Ca 5| |1 o (1

+.[tt+At J.‘:{[Cs _Z%+ c, _‘;_g_] - [C3 .Z_z_+ C, %:I }dfdt , (45)

onde At é o intervalo de tempo arbitrado. Os termos entre colchetes podem ser

‘representados, para as faces leste e norte, por
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(3

_lc 2 4 |
AL e

3

_le, 2 »
n ) [Cz ag]n ' [C3 57]]” (47)

onde 7 representa a direcdo normal as faces do volume de controle.

Substituindo-se as equagdes (46) e (47) na equacgdo (45), resulta

[ 15 {ipot™ - oo} Yandz+[™ ["{{pug) ~[pU#), Janat +[™ [ (o¥4), - [pvo) Jazae +

L - anaga ol ([ B o[z F] Janaes

w

+f+mf::{[r¢‘/;%]n +[r¢‘/;%]s}d§dt (48)

Para resolver esta integragéo sdo admitidas as seguintes hipéteses :

@ os fluxos de massa nas faces e, w, h e s sdo uniformes ao longo de cada face.

@ ¢ na face e sua derivada normal & face, as métricas, I'* e a pressdo na face

séo uniformes ao longo de cada face.

@ todos os termos, exceto pd, sdo constantes ao longo de At e sdo avaliados em

t+At, o que implica em uma formulagao totalmente implicita.

@ (pp) e S* sdo constantes no volume de controle.
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Realizando-se a integragdo da equacdo (48), com as hipéteses enumeradas

acima, obtém-se

Boti8s 0,y

e

+{[r¢\/;7%]s R [r¢\/;7%]n}zs§+ (1[5¢]- L[ ¢ Jjacan

com 7z, igual ao fluxo de massa na facei dado por :
"y, =(pU),An
g, =(pU), An
g =(pV), 0%

g, =(pV), 05

o

O fluxo de massa no ponto P pode ser expresso por :

,,,P=_m%‘-fA_ﬂ
14

e os termos de pressao, transformados, s&o escritos como,

51 ), =(Bra). | |(Bre), ~(Pre),
PR CORCAVNCORCEN

A7

o [0 )] [

An AZ

(49)

(50)
1)
(52)

(53)

(54)

(59)

(56)
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Para avaliagdo da pressdo nas faces do volume de controle,‘ sera feita uma
interpolagao Iinear.

Para o calculo do termo de convecgéo da propriedade ¢ através das faces do
volume de controle, é necesséario conhecer o valor de ¢ na interface de interesse, assim
como, o gradiente de ¢. Os valores de ¢ sdo conhecidos no centro dos volumes
elementares e, portanto, fungbes de inferpolagéo devem'ser assumidas, sendo a fun¢éo
de interpolagdo WUDS, uma das mais usadas. A fungéo ihterpolagéo WUDS sera
utilizada ao longo deste trabalho.

‘O valor da propriedade ¢, nas faces do volume de cohtrole,' sera obtida

utilizando-se 0 esquema WUDS, proposto por Raithby [ 16 ], que fornece

1 Y. (1 _
N A EE AT &7)

L.z s +[1_z ] | 58
¢W—[§+aw1¢w+k§—aw1¢}; | ( )
¢=[1+a-'¢ Loz |s (59)
n 2 n‘ P \2 nJ N .

Loz ls o[1oz)s. (60)
¢S_[§+as)¢s+\§—as‘¢1°

Para a aproximagao do gradiente de ¢ na interface, séo uilizadas as seguintes

expressdes :

op 7 ¢E"'¢P
7 rE _¥P 61
2, 2y ey
op = (8 — 0w
X =B |E_Tw 62
?g,w w[ 'f ] ()
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_g% - B’[¢PA_:;¢S] (64)
e,
H| tutbsotaot: 5
c_;%w=¢w+¢11;:m—¢s (66)
Z_gn b + %4;25” — b 67)
2. o+ b ben =0 )

onde a e B sdo os coeficientes que dependerdo do problema fisico e apresentarao

variagio dentro do dominio de

solucdo. Os coeficientes & e S sdo funcdo da

caracteristica convectiva/difusiva do problema, e sdo dados conforme Raithby [ 16 ],

Rl

!

Pe?
10 + 2Pe?

@ + 0.005Pe?)
(1+0.05Pe%)

(69)

(70)

Substituindo-se as aproximag¢des de ¢ e das derivadas de ¢ nas faces leste,

oeste, norte e sul, na equagdo (49), obtém-se
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ag¢r =a:¢5 +a$¢w +a:¢N +a:¢s +a:e¢NE +a.i¢SE +a:w¢NW +a§v¢sw +b§ (71)

onde
a§=ﬁ+af+a$+af+a:’ (72)
N
1 _ ). g, D D
a$=[5+aw]mw +Dl%§_-4~’;f,,+4£55 (73)
al =— l—Ee rhe+Dl&+D4 —D4 - (74)
2 J AL AAL 4LL,
( \ n
ot =Lz Vi +D,Pr i Po| _ Do (75)
\2 ) An  4An|, 4An|,
) _
al = -—+as]rhs+D3 p. Dy + D, (76)
~ &y~ aan|, " aaq,
D D _
$_ 2 72 7
e ia Via n
at=- D) D (78)
4A7]w 4An,
at=-n| D (79)
ann|, aan|,
al = D, -4-D2 (80)
anq|,  4Aq)|,
$_ = ¢ = ¢ PP
bf = 7 L[Pp]+ T L[SP]+——N (81)
e,

D, =(r*Ja)an (82)
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D, =(T*Jp)an (83)
D, =(r*Jy)as N (84)
D, =(r*Jp)as (85)

3.4 - TRATAMENTO DO ACOPLAMENTO PRESSAO-VELOCIDADE

Para a obtengdo da solugdo das equagles de conservagdo apresentadas, ¢
necessaria a escolha de um método para tratamento do acoplamento ‘presséo-
velocidade. Neste trabalho é utilizado o método SIMPLEC, proposto por Van Doormaal
e Raithby [ 32], para o tratamento do acoplamento pressao-velocidade.

'O método SIMPLEC, aplicado ao arranjo de variaveis co-localizadas, é utilizado
para a obtengdo da equagdo para a corregdo da pressao.

A equacgdo da conservagdo da quantidade de movimento na dAiregéo x pode ser

escrita na forma
apup =Y Gt + by - LB (86)

Com um campo de pressdes estimado, P, pode-se resolver a equagdo da

conservagao da quantidade de movimento dada por
apuy =3 g + b5~ ;| (87)
nb

obtendo-se as componentes do vetor velocidade »°. As componentes da velocidade #°

sdo estimativas do campo de velocidades que, se conhecido o campo de pressées,
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estas velocidades satisfariam a equagdo da conservagdo da massa. Normalmente o

campo de pressbes ndo é conhecido, sendo necessaria uma corregéo da presséo

estimada, P’ =P - P*, para corrigir o campo de «'através de v =u—u". Arelagdo entre

P’ e u’ é obtida, subtraindo-se a equagéo (87) da equagéo (86), obtendo-se
apuy = 3 agug - LB (88)
nb
Os campos de pressédo, P, e da componente de velocidade, u, que satisfazem a
equacéo da conservagédo da massa e da quantidade de movimento, na dire¢ao x, séo
U, =up, +1u, (89)
P, =P, +P; (90)

Subtraindo-se, de ambos os lados da equagéo (88), o termo D" a,,u;, obtém-se
nb

[aP _Zanb]uiv =Zanb(u;\lB _uz,D)"L{ﬁ;;]u _ ©1)

9 nb nb

No método SIMPLEC, o termo >’ a,,,,(u;,B - u;,), da equacao (91), é desprezado.
nb

A expressao para corregdo da velocidade resuita em

y = = ©2)

1 L{ 13;; ]u
bz
nb
ou ainda,
u, =-ds[ B | (93)
onde

L — (94)
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Expressdo anédloga a equagdo (92) pode ser escrita para corre¢do da

componente da velocidade na face leste do volume de controle, #,

w, = —d;‘L{ﬁé ]u

onde

Substituindo-se u; por «, — «,, na equagao (95), obtém-se
u, =u] - d: I[P,
Para a componente de velocidade, v, , pode escrever-se que

v, =v] - d I[P, ]

onde os termos L[ﬁe' ]ue [{f’e ]V s&o dados por :

Ve, Pue +B3)  pe| (P +Pip)
+

U] =y, | B - P)-——, ~

BT =22 {(By + Bia) = (B + P} =5, (B = B3)

A componente contravariante da velocidade, Ue, pode ser expressa por

0. =0 = ol - 2]
onde
U, = ue'y,,L —v;xﬂL

A equacdo da conservacaéo da massa pode ser dada como

(PV), ~(U), +(V), ~(o7), =0

(95)

(96)

©7

0(98)

(99)

(100)

(101)

(102)

(103)
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Substituindo-se a equagdo (101), e as analogas para as outras faces, na equag¢ao
(103), obtém-se a equagdo para corregao' da pressao :
alP; =agP; +ayPy +ayPy +agPs + ay Py + Gy Piy + G5y Pig + Ay Poy + b7 (104)
sendo os coeficientes  af, ai, a5, ay, ai, a5, al;, ai,, al, e b]definidos no
apéndice A.

O sistema de equagdes lineares, obtido através da equacgdo (104), é resolvido

utilizando-se o método MSI modificado, proposto por Schneider e Zedan [ 23].

3.5 - CALCULO DO FLUXO DE MASSA NAS FACES DO VOLUME DE CONTROLE

Para o calculo do fluxo de massa nas faces do volume de controle, é necessario
realizar uma interpolagao, visto que as variaveis encontram-se armazenadas no centro
do volume de controle e ndo nas faces dos mesmos.

O fluxo de massa sera calculado na face leste do volume de controle ilustrado na

FIGURA 9, podendo ser estendido para as faces norte, sul e oeste, de maneira anéaloga.
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Figura 9 - Volume de controle para obten¢éo do fluxo de massa na face leste.

O esquema para avaliagdo do fluxo de massa nas faces do volume de controle
proposto por Marchi et al. [ 11 ], que converge para uma unica solu¢éo no regime
permanente, independente do passo de tempo utilizado, é adotado neste trabalho e

pode ser dado por

u =1 pplly + Apg il Ny (PE —PP) (105)
2 (app +aps) ‘ (aPP +ap5)
2 2
ou ainda,
gt = LIy (P, - Py) (106)
onde
a,, = Gpp + Apg (107)
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-

Gppllp = | Aty +(1~ Q)apup (108)
| nb ?

-

Gpplly = ZanbuNB +(1-a)apu, (109)
nb iz

sendo que o termo app € 0 coeficiente central ap do volume de controle P e o termo ape €
o coeficiente central ap do volume de controle E.
Em coordenadas generalizadas, utilizando-se o esquema proposto por Marchi et

al. [ 11 ], pode escrever-se que

uy = S g+ agu| +b4 +b% |- B (110)
2al-"e nb P nb B P g aPe e '
e,
1 v v 1 DV
v, = DAy Vis| +D AuVys| +B°| +b° |[-—P (111)
2aPe nb P nb E P i Qpe e

A obtencdo das componentes do vetor velocidade na face leste do volume de
controle, através das equagdes (110) e (111), envolve os oito pontos vizinhos ao ponto P
e os oito pontos vizinhos ao ponto E, bem como, os pontos P e E, conforme ilustra a
FIGURA 9.

A partir das equacgdes (110) e (111), pode se obter uma expressao para avaliagéo

da componente contravariante da velocidade, U,, utilizando-se a equagéo

Ue=uey,’|e—vx L (112)

e n
De forma analoga, podem ser obtidas as componentes contravariantes da

velocidade nas outras faces do volume de controle.
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3.6 - CONDICOES DE CONTORNO

A especificagdo das condigdes de contorno é uma tarefa importante, pois é
através das condi¢es de contorno, que se avanga a solugéo em um processo iterativo.

O processo de aplicagdo das condigbes de contorno é extremamente
dependente da localizagao das variaveis na malha computacional, sendo neste item, as
condigdes de contorno, para as componentes cartesianas da velocidade e para a
pressdo, aplicadas ao arranjo de variaveis co-localizadas.

Os volumes ficticios para as condigbes de contorno das velocidades podem ser

vistos na FIGURA 10.

L Ve
I #]
N+ : NE «
NN
& Pa e E*
| . ]
/ S “ SE*
| p
I L4

FIGURA 10 - Volume ficticio para aplicagéo das condigées de contorno para as

velocidades na face oeste.
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Se a componente da velocidade, na fronteira do dominio, for prescrita, pode-se

escrever que
g, =Frt¥s (113)
2
e na forma discretizada para a fronteira oeste
$p =20, - P | (114)
Se o gradiente de velocidade na fronteira for nulo, pode-se escrever que
g
—==0 115
= (115)
onde 7 representa a normal a face do volume de controle. -
Utilizando-se o esquema de diferengas centrais, obtém-se
b =05 (116)

A extrapolacéo linear é uma forma simples de aproximar-se um termo, pois
consiste em obter-se termos sobre uma reta cuja equag¢do é conhecida através dos
pontos vizinhos. A precisdo da extrapolagéo ¢ tanto melhor quanto mais refinada for

a malha.
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Utilizando-se uma extrapolagdo linear, para o célculo da press3do na face do
volume de controle da fronteira leste em fungéo do valor da pressao nos pontos P e W,

conforme ilustra a FIGURA 11, obtém-se

3 1
P,=2P,-=P | 11
e 2 P 2 W‘ . ( 7)
P 4
Pw ------- [
S I
* . € e ., S

* %
-
NN N NN N N N NN

B L L L T
fmmenmm e wad o-

e
i

w P e

FIGURA 11 - Extrapolagao Linear da pressao para a fronteira leste do volume de

controle.

3.7 - DETALHES NUMERICOS

As métricas, jacobiano e as componentes do tensor métrico, localizados nas
faces e centro do volume de controle, estdo presentes na equagdo de conservagéo
escrita para uma variavel genérica ¢.

O armazenamento do jacobiano e das componentes do tensor métrico (o.,By) €
feito nas faces leste, norte e centro do volume de controle, e das métricas (x:, Yz, Xq, Yn )

nas faces leste e norte do volume de controle. Este esquema de armazenamento
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permite economia de memoéria, ndo ocorrendo superposicdo de informag_ées_
geométricas. |

As componentes contravariantes da velocidade sdo armazenadas nas faces leste
e norte do volume de controle, onde sdo necessarias para o calculo do fluxo de massa
nas faces do volume de controle. |

Para os problemas de teste escolhidos, foi aplicada a tolerancia para és
componentes cartesianas da velocidade, sendo o critério de convergéncia adotado,

expresso por

¢n+1 _ ¢n s
<10 118
¢max - ¢mm s ( )
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RESULTADOS

O presente capitulo apresenta alguns resultados obtidos com o uso da
metodologia apresentada no Capitulo 3. Com o objetivo de testar esta metodologia,
foram resolvidos alguns problemas, cujas solugbes estdo bem estabelecidas na
literatura. O primeiro problema escolhido para avaliar a metodologia apresentada é o da
difusdo em uma cavidade quadrada. Com o objetivo de utilizar coordenadas
generalizadas, é resolvido o problema de sublimag¢édo de uma esfera de naftaleno.

Um outro problema classico da literatura é o problema> isotérmico da convecgéo
forcada em uma cavidade quadrada, com a parede superior'se movimentando com
velocidade constante. E apresentada, ainda, a solugéo do problemé de escoamento de

um fluido sobre uma placa plana com transferéncia de massa.

4.1- DIFUSAO EM UMA CAVIDADE QUADRADA

Com objetivo de avaliar a metodologia apresentada, é realizado o estudo da
transferéncia de massa devido a evaporagéo de agua.

O fenédmeno de transporte de massa neste problema se da por difusdo, sendo
que a solugdo numérica é comparada com a solugdo apresentada a seguir.

Através da solugdo da equagédo da conservagéo da espécie quimica, obtém-se a
va\riagéo da concentrag@o molar do fluido com a posi¢ao ao longo da cavidade.

Para o componente A, pode-se escrever a equagéo de conservacédo da espécie
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quimica, como,

T\ AL K K 9 (15, %) 2| 0T} 2 () m; (119

onde as variaveis u e v sao as componentes cartesianas do vetor velocidade, nas
direcbes x e y, respectivamente. A varidvel Dag € a difusividade do componente A no
componente B e Ra~ é a taxa molar de reagdo quimica por unidade de volume. A
variavel Ca é a concentragdo molar do componente A.

Para o problema de difusdo em uma cavidade quadrada s@o admitidas as
seguintes hipéteses : escoamento laminar unidirecional e isotérmico de um fluido
newtoniano, em regime permanente, com taxa de reag&o quimica nula. E admitidg que
o transpbrte de massa se da sc;mente por difusao.

A condig¢do de pressao constante (1 atm) e problema isotérmico faz com que a
difusividade Dag, dada por Welty et al. [ 33] e igual a 0.260 cm?s para temperatura de
298 K seja corrigida para temperatura de interesse, 333 K, pela equacgéo de Chabman-
Enskog [ 2], fornecendo o vélor de 0.307 cm?/s.

. A agua se difunde na cavidade quadrada com ar, & pressdo atmosférica. Seu
peso molecular é 18 g/gmol e sua massa especifica é 1,14 g/ cm3 . A pressao de vapor
da agua é funcéo da temperatura e pode ser obtida pela equagéo de Antoine, dada por
Himmelblau [ 6 ] e expressa por

3816,44

In(p")=183036 - —————
(p)=1 4613+ T

(120)

onde T é a temperatura na qual se encontra a 4gua na base da cavidade e é igual a
333 K, resultando, para esta temperatura, a pressdo de vapor da agua igual a

148.394 mmHg.
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A fragdo molar da 4gua na interface gas-liquido, y . & obtida pela lei de Raouit-
Dalton, (Smith e Van Ness [ 26 ] ) , dada por
Ya=0 (121)

onde as variaveis P, e P sdo a presséo de vapor do componente A e a pressao total do

sistema, respectivamente.

Para os dados do problema da difusdo em uma cavidade quadrada, obtém-se a

fragdo molar do componente A, na interface géas-liquido, dada por ;)A =0.1952. Esta

frég;éo molar pode ser relacionada com a fragcdo massica (), pela equagdo

W;=y;y4 (122)

onde Ma é 0o peso molecular do componente A ¢ M é o peso molecular da mistura.

Para a fragdo molecular, y 4» 0 valor de W, resultante é igual a 0.131.

A equacdo da conservagao da espécie quimica A, para as hipéteses admitidas,

resulta em
V.N,=0 (123)
Para escoamento unidirecional na direcao z, a equagdo (123) pode ser escrita

como

MNez_o (124)
dz .

sendo o fluxo molar da espécie quimica A na diregéo z, Nz, dado por

Nyz= —CDAB—?—{ +¥ 4(Naz+ N5 2z) (125)
z



CAPITULO 4 RESULTADOS 47

O fluxo molar das espécie quimica B na dire¢do z é admitido ser zero, devido a

condigdo de ar estagnado. O fluxo molar da espécie quimica A pode ser dado como

- | (126)

onde C é a concentragdo total do sistema.
Substituindo o fluxo molar da espécie quimica A na dire¢do z, na equagéo (123),

considerando-se o fluxo molar da espécie quimica B igual a zero, obtém-se

=0 (127)

i —CDus gf\ﬁ
dz|(1~-ya) dz

Mantendo-se a temperatura e a presééo constantes, consequentemente, a
difusividade, Dag, € a concentfégéo, C, sdo constantes. Integrando-se a equagédo

(127), resulta a seguinte equagao :

1 e ' (128)
(—yn dz

onde C, é uma constante a ser determinada. Integrando-se a equagao (128), obtérﬁ-se
a solugao geral que, aplicadas as condigées de contorno, resulta na solugdo espebiﬁca
do problema de difusdo em uma cavidade quadrada.
A equagéo (128) integrada é dada por
-In(l-ya)=Cz+Cz (129)
onde C, é uma constante a sef determinada.
Para a solugo da equagdo (129) séo necessarias duas condi¢des de contorno.

As condigées de contorno do problema sdo dadas na base e no topo da cavidade, ou

seja, para  z=0, afragdo molar, y, é y 4» @ para z=L, a fragdo molar é igual a zero.

Aplicando-se as condi¢des de contorno na equagéo (129) sio determinados os valores
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das constantes C, e C,, fornecendo a equagdo analitica para difusdo do fluido na

cavidade quadrada, dada por
yA _ 1 _ e0.434322-0.21716 ‘ (1 30)

Através da equagdo (130), serdo determinadas as fragdes molares e méssicas
para determinadas posi¢fes e comparadas com a solugéo numeérica.

A solugdo humérica é obtida utilizando-se a metodologia proposta para malha
30x30 e 40x40.

Na FIGURA 12 ¢é apresentado um diagrama esquemético do dominio do
problema, com a especificagdo das condi¢gdes de contorno, situagao fisica e sistema de

coordenadas.

Parede
Impermeavel

Parede
Impermeavel

F
v

FIGURA 12 - Especificagdo das condigbes de contorno para problema de difusdo em

uma cavidade quadrada.
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As condigdes de contorno prescritas séo fragdo massica igual a zero na parede

superior e fragdo massica igual a W ", constante na interface gas-liquido. As paredes

laterais s#o consideradas impermeaveis.
Os resultados da fragdo maéssica obtidos a partir das solugbes analitica e

numérica, com malha 30x30 e 40x40, sdo apresentados na FIGURA 13.

0.14
—A— WA analttico

0.12 + —o— WA (malha 30x30)
—o— WA (malha 40x40)

01T
0.08 +
WA

0.06 T

0.04 +

0.02 +

o ; } } } 2
0 0.1 0.2 0.3 0.4 05

z(m)

FIGURA 13 - Perfil da fragédo méassica W obtido através da solugéo analitica e

numérica, com maltha 30x30 e 40x40, ao longo do eixo z, para x=L/2.

No QUADRO 2 s&o apresentados os valores da fragdo maéssica obtidos com
malha 30x30 e 40x40, bem como, o erro obtido, comparativamente a solugéo analitica.
Pode-se observar que o erro maximo relativo da fragdo massica obtida

utilizando-se malha 30x30 e malha 40x40 é inferior & 2.0 %.
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QUADRO 2 - Fragdo massica obtida através da solugéo analitica e numérica, com

malhas 30x30 e 40x40, e erro relativo a solugdo analitica.

A FIGURA 14 apresenta o erro obtido quando se utiliza as malhas 30x30 e 40x40,

comparativamente a solugéo analitica.

25
20 1 —o— Malha 30x30
—A—Malha 40x40
15 4
-
e 101
w
5+
0 & a i “/E\ﬂ-——nF
0.1 0.2 0.3 0.4 0|5
5

z (m)

FIGURA 14 - Erro da fragdo massica obtido com malha 30x30 e 40x40, em relagéo a

solugéo analitica em x = L/2.
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Conforme se pode verificar, o algoritmo numérico fornece resultados bastante

precisos para problemas de difusédo méassica.

4.2 - SUBLIMAGAO DE UMA ESFERA DE NAFTALENO

O processo de transferéncia de massa difusiva através da sublimagdo de uma
esfera de naftaleno no ar é estudado neste problema. De forma analoga ao probléma da
difusdo em uma cavidade quadrada, resolve-se a equacgdo da conservagdo da espécie
quimica A, em coordenadas esféricas.

Para o componente A, pode-se escrever a equacio de conservagdo da espécie -

quimica em coordenadas esféricas, como,

1 N
(Naosen 8)+ — 24| - Ry (131)
rsen8 ¢

1o
rsen 8 36

3C a [1 é
+
ot

onde N,,, Nio € N,, séo as componentes do fluxo molar do componente A em

coordenadas esféricas. A variavel Ca é a concentrag&o molar do componente A, e R;; &

~ a taxa molar de reagéo quimica, por unidade de volume.

Para a obtengdo da solugao analitica do problema de sublimagdo de uma esfera
de naftaleno sdo admitidas as seguintes hfpéteses : escoamento laminar unidirecional e
isotérmico de um fluido newtoniano, em regime permanente, com taxa de reagéo
quimica nula e fluxo molar do componente A somente na diregao radial.. E admitido que

o transporte de massa se da somente por difusao.
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A difusividade, Dag, € determinada pela equagdo de Chapman-Enskog[2] e é
igual 2 0.761 cm?/s, para temperatura de 345 K e pressao de 1 atm. A fragdo molar na

interface naftaleno-ar é determinada pela equagdo de Raoult-Dalton [ 33 ], para

temperatura de 345 K, fornecendo ;:A =0.004125.

A equagdo da conservagdo da espécie quimica A para escoamento unidirecional
na diregdo r, para as hipéteses admitidas, resulta em

2 () =0 (132)
; |

. . . CD as dya
onde o fluxo molar da espécie quimica A na dire¢dor é dadopor N, - - T=y+ @

Substituindo-se o fluxo molar na diregéo r, Na, , na equagdo (132), mantendo-se a
temperatura e a pressao constantes, a equagdo (132) resulta na solugdo geral para

problema da sublimagéo do naftaleno, dada por
-y =S e (133)
r

A determinagdo das constantes C; e C; é feita pela aplicagdo das condigdes de
contorno. As condigSes de contorno para a sublimagédo do naftaleno sdo dadas como:

na superficie do naftaleno, em r = R, sendo R o raio da esfera, a fragdo molar é igual a

).;A e para um ponto suficientemente afastado da esfera de naftaleno, a fragédo molar é

igual a zero. Aplicando-se as condigdes de contorno na equagdo (133), séo
determinados os valores das constantes C; e C,. A equagdo analitica para sublimagéo

do naftaleno obtida é dada por :

R

y,=l-(=y,)" | (134)
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A partir da equagdo (134), serdo determinadas as fragdes molares e massicas

para determinadas posi¢des e comparadas com a solugéo numérica.

A solugdo numérica é obtida utilizando-se a metodologia proposta, para malha

40x40 igualmente espagada na dire¢éo r, conforme ilustra a FIGURA 15.

[ 11

FIGURA 15 - Malha 40x40 utilizada na solugdo da sublimagédo de uma esfera de

naftaleno.

O problema da sublimagdo de uma esfera de naftaleno é considerado

axissimétrico e, devido a simetria, é resolvido somente um quarto de uma esfera.
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Na FIGURA 16 é apresentado um diagrama esquematico do dominio do

problema, com a especificagdo das condigées de contorno, situagio fisica e sistema de

coordenadas.

FIGURA 16 - Especificagao das condi¢gdes de contorno para o problema da sublimagéo

de naftaleno no ar.

As condigdes de contorno sdo : fragdo massica prescrita na superficie da esfera
de naftaleno e, em uma distancia suficientemente grande da superficie da esfera de

naftaleno, fragdo massica nula.
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A fragdo massica obtida através das solugSes analitica e numérica é apresentada
na FIGURA 17. A
O erro da fragdo méssica obtido utilizando-se a malha 40x40, relativamente a

solugao analitica, é apresentado na FIGURA 18.

0.018 WT
0.016 T

0.014

—o— WA analitico

0.012 7 —0— WA numérico

0.01 +
0.008 T
0.006 +

FRAGCAO MASSICA

0.004 T
0.002 +

0 f T _
0 0.1 0.2 0.3 0.4 05 06
RAIO (m)

T

FIGURA 17 - Peffil de fragdo massica (W, ), analitico e numérico, ao longo do eixo r

com uma inclinagao de 45° com a horizontal.

O erro relativo maximo obtido no célculo da fragdo massica, comparativamente a
solugdo analitcaé 6.0 %.
Os resultados de fragdo méssica sdo apresentados no QUADRO 3 juntamente

com o erro relativo a solugdo analitica.
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— ERRO RELATIVO

ERRO (%)
2

0 t f t f f
0 0.1 0.2 0.3 04 0.5 06

RAIO (m)
FIGURA 18 - Erro obtido no calculo da fragio massica com malha 40x40, em relago a

solugdo analitica.

QUADRO 3 - Frag@o massica obtida através da solugéo analitica e numérica, com

malha 40x40, e erro relativo a solugéo analitica.
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As isocurvas da fragdo massica obtidas numericamente foram apresentadas na

FIGURA 19 para os seguintes valores de ¢ : 0.01; 0.005; 0.001; 0.00025; 0.0005;

X

0.0001; 0.00005, sendo ¢ dado por ¢ =—2.

w,

FIGURA 19 - Curvas de fragdo méssica constante para o problema de sublimagéo de

uma esfera de naftaleno.

As linhas de fragdo massica constante tem valores de ¢ mais elevados, préximo a
superficie do naftaleno, onde a fragdo massica é mais préxima da fragdo massica da
superficie do naftaleno.

Analisando-se a FIGURA 19, pode-se verificar que a hipétese de simetria

admitida é consistente com a solugéo analitica do problema.
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4.3 - CAVIDADE QUADRADA COM CONVECGAO MASSICA

O estudo da transferéncia de massa devido a evaporagédo de um liquido volatil &
realizado em uma cavidade quadrada, onde a parte superior se movimenta com
velocidade constante. Os gases dentro da cavidade formam uma mistura binaria ideal,
sendo que um dos cofnponentes da misturé é o vapor do liquido evaporado, e o outro é
um gas insoltvel no liquido.

Os resultados obtidos serfio apresentados como fungio das condigées de
contorno do topo da cavidade, da interface gas-liquido, e da distancia entre o topo da
cavidade e a interface gas-liquido. ' {

Os perfis de Velocidade obtidos s&o comparados com os de Ghia et al. [ § ],
utilizando uma metodologia numérica com malha 129x129, com Reynolds 400 e 1000.

Na FIGURA 20, é apresentado o diagrama esquematico do dominio do problema,
com a especificagao das condigdes de contorno.

As condigbes de contorno .prescritas sdo de velocidades nulas e

impermeabilidade, nas paredes laterais; velocidades nulas e fragdo méssica igual ﬁ./A
(condicdo de equilibrio) constante na interface géas-liquido e a parede superior se
movimentando com velocidade U constante, sendo a fragdo méssica nula, conforme
ilustrado na FIGURA 20.

Também é mostrada, na FIGURA 20, a geometria do problema, onde L é o
comprimento da cavidadee H é a distancia entre o topo da cavidade e a interface gas-
liquido.

O problema foi resolvido empregando-se a metodologia proposta no Capitulo 3,



CAPITULO 4 v RESULTADOS 59

sendo as equagbes governantes do problema dadas no sistema cartesiano,
considerando-se regime permanente, fluido newtoniano, escoamento laminar,
incompressivel e bidimensional e sem reagéo quimica. As malhas cartesianas
utilizadas foram 10x10, 20x20, 30x30, 40x40 e 60x60.

O perfil de velocidade obtido para Re=400 é apresentado na FIGURA 21 para
x=0.5, onde se observa que os resultados obtidos com a malha 40x40 e 60x60
apresentam boa conformidade com os dados apresentados por Ghia et al. [ 5 ], com
malha 129x129.

- Na FIGURA 22 pode-se observar que o perfil da componente de velocidade u
obtido para Re = 1000, onde ocorre a predominancia da convecgdo no processo de
transferéncia de quantidade de movimento, em x=0.5, com malhas 40x40 e 60x60, se
aproxima dos resultados apresentados por Ghiaetal. [5].

A FIGURA 23 apresenta os perfis de concentragéo obtidos para Re=400 onde se
observa que os resultados obtidos com malha 20x20 apresentam boa concordéncia com
os obtidos com malha 40x40 e 60x60.

O perfil de concentragdo obtido com malhas 10x10, 20x20, 40x40 e 60x60, para
Re=1000, é mostrado FIGURA 24.

Em ambos os casos, Re=400 e Re=1000, a solugdo da fragcdo massica obtida
com malha 60x60 sera4 tomada como referéncia, j& que a solugdo obtida com malhas

mais refinadas apresentam perfil coincidentes.
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u=U,v=0,W,=0

u=0
v=0
W, — parede impermeavel

...4:............
v

FIGURA 20 - Especificagdo das condi¢gdes de contorno, situagao fisica e sistema
de coordenadas para o problema da cavidade quadrada com

convecgado massica.
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-1.20 -0.80 -0.40 0.00 0.40 0.80 1.20
)

Re=400

Malha 30x30
Malha 40x40
Malha 60x60
Malha 129x129

FIGURA 21 - Perfil da componente de velocidade u, para o caso de Re=400, obtido

com malhas cartesianas 30x30, 40x40 e 60x60.

-1.20 -0.80 -0.40 0.00 0.40 0.80 1.20
1. 00
[ ! I ' ! v [ ' | ' f
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Re=1000 _
0.60 —

—Hlll— Malha 30x30

—4@— Malha 40x40

—@— Malha 60x60
Malha 129x129

FIGURA 22 - Perfil da componente de velocidade u, para o caso de Re=1000,

obtido com malhas cartesianas 30x30, 40x40 e 60x60.
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Malha 60x60
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0.00 0.00 0.01 0.01 0.02 0.02
Fragdo Massica

FIGURA 23 - Perfil da Fragdo Massica, W, , para o caso de Re=400, obtido com

malhas cartesianas 10x10, 20x20, 40x40 e 60x60.

1.00
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0.60 —
Y 7  —4A— Malha 10x10-
0.40 —| —l— Malha 20x20
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0.00 0.00 0.01 0.01 0.02 0.02

Frac&o Massica

FIGURA 24 - Perfil da Fragao Massica, W, , para o caso de Re=1000, obtido com

malhas cartesianas 10x10, 20x20, 40x40 e 60x60.
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O erro relativo médio no perfil de concentragdo obtido com a utilizagdo das
malhas 10x10, 20x20, 40x40, comparativamente a malha 60x60, é apresentado no
QUADRO 4.

QUADRO 4 - Erro relativo médio no perfil de concentrag@o obtido com malhas

10x10, 20x20 e 40x40.

Malhas Erro (%)
10x10 34.04
Re =400 20x20 05.99
40x40 - 00.16
10x10 77.39
Re = 1000 20x20 36.61
40x40 06.47

As FIGURAS 25 E 26 apresentam as linhas de concentragdo constante obtidas
com a utilizagdo do esquema proposto, para o caso de Re=400 e 1000,

respectivamente, com malha cartesiana 40x40.

¢=000592 5 ¢=0.00400 ¢=0.00209

FIGURA 25 - Linhas de concentragdo constante, malha 40x40, Re = 400
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¢=0.00592 ¢=0.00400 ¢=000209

) q

FIGURA 26 - Linhas de concentragéo constante, malha 40x40, Re = 1000

Os mapas das linhas de concenfragao que sdo apresentados nas FIGURAS 25 e
26 foram obtidos para a razao comp.rimentol largura igual a 1.

Os resultados numéricds obtidos para o numero de Sherwood em fungdo do
nimero de Reynolds sao apreséntados na FIGURA 27, para numero dé Schmidt igual a
06e LH= 1.0."

Foi utilizada a malha 30x30, visando a comparagdo com os resultados
apresentados por-Prata et al. [ 15 ], que obtiveram a solugdo deste problema,
considerando-se o sistema néo isotérmico, resolvendo, conjuntamente, a equagéo de
conservagéo de energia.

O erro méaximo oBtido no calculo do nimero de Sherwood comparativamente a

solugao obtida por Prata et al. [ 15 ] & apresentado no QUADRO 5.
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QUADRO 5 - Erro méaximo obtido no célculo do nimero de Sherwood

Presente Trabalho 400 13.03

Sh

Malha 30x30 ( Prata et al. [15] )

"""""" Malha 40%x40 ( Presente trabalho )

1.00 ~— T T T T T T
2 3 4 5 ]

7
100 1000

Re

FIGURA 27 - Influéncia do numero de Reynolds sobre o nimero de Sherwood,

para nimero de Schmidt igual a 0.6.

Os resultados obtidos neste trabalho, considerando-se a hipétese de sistema
isotérmico, foram comparados com os resultados apresentados por Prata et al. [ 15 ]
com malha 30x30, que resolveram o problema térmico acoplado ao problema
hidrodinadmico, sendo que o erro maximo obtido foi de 24.64%, para numero de
Reynolds igual a 1000, onde a convecgdo é predominante, conforme apresentado por

Valle etal. [ 31].
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4.4 - ESCOAMENTO SOBRE UMA PLACA PLANA COM TRANSFERENCIA DE

MASSA

Neste problema é estudada a convecgdo forgcada sobre uma placa plana com
transferéncia de massa devido a evaporagéo de um liquido volatil.

Sao obtidos os perfis de velocidade, concentragdo e as espessuras das camadas
limites hidrodindmica e massica. Estes resultados sdo comparados com os resultados
apresentados na literatura [ 4,21 ].

E avaliada a influéncia do numero de Reynolds para Schmidt igual a 1.2 e a
influéncia do numero de Schmidt para Reynolds igual a 50000 sobre o fenémeno de
transferéncia de massé. O resultado é comparado com os resultados apresentados na
literatura. |

Na FIGURA 28 é apresentado o diagrama esquematico do dominio do problema,
com a especificagdo das condigdes de contorno, situagdo fisica e sistema de
coordenadas.

As condigdes de contorno prescritas sdo componentes do vetor velocidade nulas

e fragdo massica igual a H}A constante na interface gas-liquido. Na corrente de saida, foi
imposta a condicdo de contorno de saida ( derivada nula) e, na parte superior do
dominio, a condigéo de contorno é de derivada nula. No contorno oeste, é prescrita a
componente do vetor velocidade na dire¢éo x igual a u., na diregdo y igual a zero e
fragdo massica nula.

Também é mostrada na FIGURA 28 a geometria do problema, onde L é o

comprimento da placa plana.
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FIGURA 28 - Especificagdo das condigdes de contorno, situagédo fisica e sistema
de coordenadas para o problema de escoamento sobre uma placa

plana.

O problema foi resolvido empregando-se a metodologia proposta no Capitulo 3,
sendo as equagdes governantes do problema escritas no sistema cartesiano,
considerando-se regime permanente, fluido newtoniano, escoamento laminar,
incompressivel, bidimensional e sem reagao quimica.

Na FIGURA 29 s&o apresentados os vetores velocidades do escoamento ao longo
de toda a placa.

Os perfis de velocidade u e v obtidos utilizando-se a metodologia numérica, com
malha 30x30, para Reynolds igual a S0000 e Schmidt igual a 1.2 sdo apresentados nas

FIGURAS 30 E 31, para x=L. Nestas figuras se observa que os resultados obtidos pela
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simulagdo numérica apresentam boa conformidade com os obtidos pela solugdo de

Blasius apresentada na literatura [ 4,21 ].

— —_— —i e —_—
—— — e — e ——
— r— ——h vty ——
- .. . «, 3
A - : [ P
—% — —= — —
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—— ———r— k>
— == — —_—
- ;—‘ o % %" ﬂi F—
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FIGURA 29 - Vetores velocidade do problema de escoamento sobre uma placa

plana, a partir de x=0.

A regido préxima a placa apresenta as maiores diferengas entre os resultados
numéricos obtidos com malha 30x30 e os resultados obtidos pela solucdo de Blasius,
com um erro relativo maximo, para a componente de velocidade u, de 26 % e com um
erro relativo maximo péra a velocidade v menor que 0.2 %. Isto ocorre porqué a regiao
préxima a placa ¢ a fegiao onde estio concentrados os maiores gradientes, tanto de
velocidade quanto de concentragéo.

A FIGURA 32 apresenta um grafico dos erros obtidos nos perfis das
~componentes de velocidade u e v, em x=L, calculados em relagdo & solugéo de

Blasius.
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FIGURA 30 - Perfil da componente de velocidade u, obtido pela simulagao

numérica, com malha 30x30, em x=L, para Re=50000 e Sc=1.2.

0.025
002 +
—— Matha 30x30
0.015 1 —0— Blasius

FIGURA 31 - Perfil da componente de velocidade v obtido pela simulagéo

numérica, com malha 30x30, em x=L, para Re=50000 e Sc=1.2.
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—O—Erro u (%)
50 ——Erro v (%)

y (m)
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FIGURA 32 - Erro obtido nas componentes do vetor velocidade, em relagdo a

solugdo de Blasius, em x=L.

A FIGURA 33 apresenta o perfil de concentragédo obtido com malha 30x30, péra
Reynolds igual a 50.000 e Schmidt igual a 1.2, em x=L.

O perfil de concentracdo obtido numericamente, com malha 30x30, é comparado
com a solugdo apresentada na literatura [ 4,21 ], e apresenta 0 mesmo comportamento
dos perfis de Velocidades, ou seja, ha regido préxima a placa, onde os gradientes sdo
acentuados, encohtra-se o erro relativo maximo péra fragdo massica de 22 %.

A FIGURA 34 apresenta um gréafico dos erros obtidos no célculo da fragado
massica comparativamente a solu¢éo apresentada por Burmeister [4], em x=L.

Na FIGURA 35 é apresentada a espessura da camada limite méssida (8m) do
problema, para Re = 50.000 e Sc = 1.2. Nesta figura, observa-se que os resultados
obtidqs para espessura da camada limite méssica apresentam 6tima conformidade com

o resultado apresentado por Burmeister [ 4 ], com um erro maximo de 14%.
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FIGURA 33 - Perfil de concentragdo obtido com malha 30x30, para Re=50000 e

Sc=1.2,emx=L
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FIGURA 34 - Erro obtido no célculo da fragdo massica, calculado em relagéo a

solugéo apresentada por Burmeister [4], em x=L.
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A FIGURA 36 apr_esenta um grafico dos erros obtidos no célculo de 8, espessura
da camada limite massica, calculados com relagdo a solugdo apresentada por

Burmeister[4].

0.04 1
—2— Malha 30x30

003 T |—o—Burmeister [4]
).02 1

0.01 + x 5580

(M (Iﬁ)

100

2 0 T _ Erro de 3, (%)

IE 0 f : t ¢
50 Q 0.2 0.4 0.6 0.8
-100

X (m)

FIGURA 36 - Erro obtido no calculo de 5., , comparativamente a solugdo apresentada

por Burmeister [4].
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As espessuras das camadas limites méassica e hidrodinamica séo obtidas para os
seguintes numeros de Réynolds : 25000, 50000, 75000 e 100000, mantendo-se o
namero de Schmidt igual a 1.2.

Nas FIGURAS 37 e 38, observa-se que o0s resultados obtidos para numero de
Reynolds mais elevados apresentam boa conformidade com os obtidos pela solugéo
apresentada na literatura, tanto para espessura da camada limite hidrodindmica como

para a espessura da camada limite massica.

08+ —~— Malha 30x30
0.6 1 —0— Blasius
3 4 1 '
02+
0 : Dﬁ_\ﬁ‘?t_'——‘}rﬁﬂ

0 20,000 40,000 60,000 80,000 100,000
Re

FIGURA 37 - Espessura da camada limite hidrodinamica para varios nimeros

de Reynolds.
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1
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FIGURA 38 - Espessura da camada limite méassica para varios nimeros de

Reynolds, com Sc = 1.2.

Na FIGURA 39, sdo apresentadas as espessuras da camadas limite massica
para os seguintes numeros de Schmidt : 0.6 , 1.2, 1.9 e 2.1, mantendo-se 0 nimero de

Reynolds igual a 50.000.
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FIGURA 39 - Espessura da Camada Limite Massica para varios nimeros de

Schmidt, com Re = 50000.

Analisando-se os resultados apresentados acima, pode-se concluir que o
algoritmo desenvolvido resolve adequadamente problemas de escoamento de fluidos,

com transferéncia de massa.
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CONCLUSOES E SUGESTOES

Este trabalho tem como objetivo principal o desenvélvimento de um algoritmo
numérico paré solugdo de problemas envolvendo escoamento de fluidos com
transferéncia de massa. Neste algoritmo é utilizado o Método de Volumes Finitos com o
arranjo de variaveis co-localizadas na malha computacional.

O uso de variévéis co-localizadas foi adotado neste trabalho com o objetivo de
tornar mais simples o programa computacional, pois o arranjo de variaveis co-
Iocalizadaé apresenta um Gnico conjunto de volumes de controle para a realizagao dos
balangos de conservagdo. lsto resulta em grande economia de tempo de
processamento, ou seja, reduz a meméria computacional necesséria para o
armazenamento das variaveis do problema, comparativamente ao arranjo de variaveis
desencontradas. |

Com o objetivo de se testar o algoritmo desenvolvido, forarﬁ resolvidos alguns
problemas, cujas solugdes encontram-se bem estabelecidas na literatura.

A solugéo do problema isotérmico de difusdo em uma cavidade quadrada, obtida
utilizando-se a formulacdo proposta, para malha 30x30 e 40x40, apresenta um erro
maximo relativo na fragdo massica inferiora 2.0 %, respectivamente, o que mostra uma
boa concordancia entre os resultados obtidos a partir da metodologia numeérica,
comparados com os resultados obtidos pela solugéo apresentada na literatura.

O problema de transferéncia de massa por difusédo, através da sublimagdo de

uma esfera de naftaleno no ar, € resolvido utilizando-se coordenadas generalizadas,
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com malha 40x40. O erro relativo maximo obtido no célculo da fragdo massica,
comparativamente a solugao analitica, & de 6.0 %.

Conforme os resultados obtidos, no problema de difus&do em uma cavidade
quadrada e sublimagé@o de uma esfera de naftaleno, pode-se verificar que o algoritmo
numérico fornece resultados bastantes precisos para problemas de difusdo massica.

A formulagdo proposta é empregada em problemas com convécgéo forcada. O
estudo da transferéncia de massa devido & evapora¢ao de um liquido volatil é realizado
em uma cavidade quadrada, onde a parede superior se movimenta com velocidade |
constante.

Os resultados obtidos, com malha 30x30, considerando-se a hipétese de sistema
isotérmico s3o comparados com os resultados apresentados por Prata e';. al.[15], que
resolveram o problema térmico acoplado a0 problema hidrodinamico, sehdo que o erro
maximo obtido foi de 24.64 %, para o maior numero de Reynolds testado, onde a
convecgédo é predominante.

A solugéo do problema do escoamento sobre uma placa plana com transferéncia
de massa é obtida com malha 30x30, sendo que o perfil de concentragdo, assim como,
a espessura da camada limite massica apresenta um erro maximo de 22 % e 14 %,
respectivamente, compavrativamente a solugdo apresentada na literatura, na regido
concentrada préxima a placa plana, regido onde os grad}ientes de velocidade e

concentrago s&o mais acentuados. E analisada ainda, a influéncia do namero de

Schmidt e do nimero de Reynolds sobre a espessura da camada limite méssica.
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Analisando-se os resultados obtidos a partir da solugao dos problemas propostos,
conclui-se que o algoritmo implementado resolve eficientemente problemas envolvendo
escoamento de fluidos com transferéncia de massa.

Como sugestdo para trabalhos futuros, indico a implementagdo de fungdes de
interpolagdo mais elaboradas, com o objetivo de minimizar os erroé de difusdo
numeérica.

Outra sugestio é o desenvolvimento de um algoritmo para a solugcdo de
problemas envolvendo escoamento de fluidos, com transferéncia de massa entre varios
componentes, com a présenga de reagdo quimica, onde serd necesséria a solugédo
simultanea das equagbes da conservagdo da massa, quantidade de movimento e
espécie quimica para cada componente presente na mistura, levando-se em conta a

cinética das reagdes envolvidas.
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EQUA(}AO PARA CORRECAO DA PRESSAO

No Capitulo 3, € obtida a equagéo para corre¢éo da press@o (equagdo (104)),

utilizando-se 0 método SIMPLEC, que ¢ expressa por

PD o PP s AP D s AP D 4 PD oy AP D P p. P p. P p. P
a, Py = apPy +ay By +ayPy +as Py + 4y Py + a4y Py + agy Pog +agyPoy +5, (A1)

onde

o, gt - LaPrds , PPA;

ag = p, 1 1

P u
aW = pwawdw + 4

PuBadn _ PBA;
4

ay = p, 1 1

and’\: — pe‘ﬂede + pwﬁwdw

) 4 v
aS =psasds + 4

aP - peﬂed: - pnﬂnd:
N 4 4

© dv
aAP;W___pw,;wdw +pnﬂ4n n

pe ed: psﬂsd:
a?E = [Z + 4

_pPbBa,  pBid;
4 4

P
Ao =

peﬁed: _pwﬂwd:
4

(A.02)

(A.03)

(A.04)

(A.05)

(A.06)

(A.07)

(A.08)

(A.09)
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b2 = ~pU: +p,Us - p,U; + pU: (A.10)
e,
al =af val, +af +a; +ay, +ay, +ag +ag, (A.11)
Os coeficientes d*, d%, d. e d’ podem ser dados por
gt A12)
2
gt = 3ty (A13)
2
P/ AL (A14)
2
L/ AL (A.15)
2
onde
d,=d, = (A.16)

1
P P ap"zanb
nb

e os coeficientes ap e > a,, séo obtidos pelas equagdes (72) a (80), do Capitulo 3
nb

deste trabalho.



