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Resumo

A modelagem matematica dos fendmenos de transporte ao redor de uma esfera
ja foi previamente analisado por inlimeros autores, cada um pesquisando
fluidodindmica ou transferéncia de calor e massa individualmente. Encontra-se na
literatura os mais diversos artigos tratando desde situagbes genericas até o
modelagem de casos singulares de eventos particularmente interessantes a
determinado pesquisador, ha também trabalhos detalhando o processo de criagéo
do modelo que dao énfase na parte matematica do fendbmenos bem como na criagao
de dominio -e malha eficientes. O presente trabalho realiza simulacdes de
fluidodinamica e transferéncia de massa por meio do software comercial COMSOL
v3.5 e as simulacdes de transferéncia de massa por difusdo com contormo movel no
COMSOL v4.2. Sao compilados resultados da fluidodinamica e transferéncia de
calor e de massa de uma esfera, que sdo comparados & conhecidos resultados
provenientes de correlagdes analiticas, outras simulagdes e modelos experimentais.
Além disso, faz-se um estudo para garantir que os resultados fornecidos pelo
modelo sdo independentes com relagéo ao dominio e a malha usada. A confirmagéo
de resultados conhecidos além de compila-los, da base para a simulagdo da

transferéncia de massa em uma esfera cujo contorno esta se movendo. Verifica-se

LV
entdo para que faixa de Peclet ( Pe =75 . sendo L um comprimento

caracteristico, V a velocidade da movimentacdo do contorno e D o coeficiente de

difusdo) a correlagdo analitica para estado quasi-estacionario € valida.
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Introdugao

Para o estudo dos fenébmenos de transporte, cada vez mais, é usada como
ferramenta a simulacdo computacional. Muitos trabalhos buscam meios para
resolver as equacdes de transporte de formas analiticas, outros usam a simulagao
computacional e ainda ha outros que se valem de experimentos em escala do
problema. Cada trabalho identifica o comportamento dos fendmenos em separado,

privilegiando um dos métodos mencionados.

A simulacdo computacional é em geral mais simples de ser executada do que
medidas experimentais, isso permite que se verifique com certa facilidade resultados
analiticos além de fornecer dados importantes de fendmenos dificeis de reproduzir

em laboratorio.

Entender a transferéncia de calor e massa em processos metalurgicos contribui
ndo sé para aumentar a produtividade mas também para tornar as operagoes mais
eficientes energeticamente e estaveis. Para que esse entendimento seja alcancado
em um modelo é necessario que a descricdo das transferéncias de calor e massa
sejam adequadas, sendo assim, recriar a troca de calor e massa ao redor de uma
esfera da ferramentas e cria dados para que qualquer operacdo similar possa ser

melhor compreendida e conseguentemente melhorada.

Em particular, modelar a transferéncia de massa ao redor de uma esfera cujo
contorno é movel, permite transportar os resultados obtidos, com uma boa
aproximagdo, para o caso onde ha uma dendrita equiaxial crescendo em um

processo de solidificacio.



Objetivo

Este trabalho tem como objetivo simular a transferéncia de massa (ou calor)
entre um meio fluido e uma esfera em movimento no interior deste fluido,

considerando em alguns casos também o efeito do crescimento da esfera.



1-Revisao bibliografica

1.1-Transporte de quantidade de movimento

A anadlise fluidodindmica foi o ponto de partida para o modelagem da
transferéncia de massa com movimentacdo de contorno de uma esfera. Ha muitos
trabalhos relatando diferentes abordagens do tema e com diferentes objetivos, de

forma geral todos solucionam as equagdes do movimento sob diferentes enfoques.

O escoamento de um fluido ao redor de uma esfera pode ser dividido em trés
regimes; escoamento estavel simétrico para valores de Reynolds (Re) até 200,
escoamento estavel assimétrico para Reynolds entre 210 e 270 e escoamento
instavel para Reynolds maiores que 270 [1]. As linhas de corrente revelam que para
Reynolds entre 20 e 210 o fluxo tem a mesma estrutura, apresentando diferencas
apenas no local onde ocorre a separagéo, na posicao do vortice e no comprimento
da cauda [1].

No trabalho de Atefi et. Al [3] a geometria estudada € dada por coordenadas
genéricas (£,n,¢), que no problema se sobrepde as coordenadas esféricas (6,0.r), e

h& um fluxo na direcdo x com velacidade V- conforme mostrado na figura 1.

Figura 1: Sistema de coordenadas
genéricas

O fluxo é governado pelas equacbes da continuidade e conservagéo da quantidade

de movimento abaixo [3]:
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onde T=A-¥  sendo A definido como coeficiente de escorregamento [3].

Essas equacdes foram adimensionalizadas usando o diametro da esfera D, a
velocidade do fluido Ve (D/ V- ) como o comprimento caracteristico, velocidade e
escala de tempo respectivamente [3]. A condicdo de contorno de entrada e
simplesmente v.=1 e v,=v,=0 [3]. A condicdo de saida impbe gradiente zero para

todas as variaveis ao longo das linhas de corrente, para 6>120° [3].

O coeficiente de arrasto provocado por um corpa no fluido que o circunda pode
ser dividido em duas partes, uma causada principalmente por uma diferenca de
pressdo oriunda do formato do objeto; chamada resisténcia de forma, e outra
causada pela resisténcia causada por cisalhamento viscoso na camada limite;
chamada de atrito de superficie [7]. O coeficiente de arrasto € entao definido como
Cp=C,p+Cp 5, sendo Cpp a resisténeia de forma e Cp r o atrito na superficie. O
coeficiente de arrasto em uma esfera € dado pela somatéria das forgcas de atrito e
pressdo podendo ser escrito na forma

C D=———Fx

1 . D* (3)
(-Z'PV.anT)

onde Fx é a somatoria das forcas que compéem Cppre Cpr, p é a densidade

do fluido, V'« a velocidade do fluido e D o didmetro da esfera[1}].

Para escoamento com Re muito baixo ao redor de uma esfera temos que [10]:

D ..
F.=6mu="V_ (4)

sendo p a viscosidade do fluido.

Isso nos leva a relagao
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Cp= 24

_lszx , (5) e entdo CD=—}$ (B)

Comparagbes entre resultados experimentais e a correlagdo (6) podem ser
feitas a partir da curva que relaciona coeficiente de arrasto com nimero de Reynolds
(Figura 2).
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Figura 2: Coeficiente de arrasto em fungdo do
numero de Reynolds
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O modelagem matematica do artigo de Le Clair et. al. [2] &€ mostrado a seguir.
Empregando todas as variaveis em sua forma adimensional temos a equacdo de
Navier- Stokes, para estado estacionario para um fluido incompressivel e simétrico,

em termos da fungio corrente em coordenadas esfericas dada por {2}

R
_2_6’. send=E"y (7), onde
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A equacgdo (8) pode ser dividida em duas equacdes de segunda ordem

assumindo que [2]:
E*w=Crsen 6 (9)

de onde (9) se torna
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Para um fluido esc_oando no regime de “creeping flow” (velocidades muito
baixas) a equagdo do movimento pode ser reduzida para a forma E*w=0(11) que,
30 ser imposta as mesmas condigdes de contorno para a equacgdo ngo linear foi
resolvida numericamente [2]. Alternativamente essa equacdo pode ser resolvida
analiticamente se a funcao corrente for expressa como
w={(A'/r)+B'r+C 'r’+D 'r*|sen’s (12), onde as constantes A, B, C' e D' sao
expostas em Hamielec et. al. satisfazendo as mesmas condi¢des de contorno. De
onde resulta que Cp,=—32B'/N,, (13) [2]. O efeito da posicdo da fronteira do
dominio no valor de C, foi estimado a partir de uma comparacéo entre o (',
calculado da solugdo analitica de Stokes para um fluido confinado e o C, dado
pela solugdo de Stokes para um fluido ndo-confinado dado pela equagéo (6) [2]. Os
resultados podem ser conferidos na figura 3, onde N é o ndmero de Reynolds, -
a distancia entre a esfera e o contorno externo. A primeira coluna com resultados de

C, foi obtida calculando-o por meio da equagdo (6), a segunda coluna por meio
da equacdo (11) e a terceira por meio das equacgdes (9) e (10). Na ultima coluna o

C, ¢ obtido através de uma comrecdo da equacdo (6) para um meio sem

fronteiras.
“g “p “n “p
K . from analycical from nmerizal from nuserleal cotrested for
Re = solucien.  Zew. (9)  solutien. Egqu. (#) gnlution. Equ. (2) & (3) unbhounded fluid

0.01 g0 SR4K.98D 2446.510 24456.693 2409.185
365 2511830 262,302 413,199 2404, 897
14640 2404328 2406.795 2408.460 2401.874
G.l 20 - 244,898 244.631 146,224 241,572
352 241.189 241.239 244.407 243.177
1008 240,433 240680 244,301 243.821
1.& 150 24,292 24,213 27.394 27.121
220 24,193 25,204 27.432 27,238
1506 24.043 24,068 37.373 27.367

Figura 3: Comparagdo entre coeficientes de arrasto para diversos iamanhos de dominio

O trabalho de LeClair et al. [2] propde calcular numericamente as equagdes de
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Navier-Stokes para determinar o arrasto hidrodindmico de uma esfera em queda
livre em um fluido infinito [2]. As solugbes numéricas foram comparados com 0s
resultados tedricos de Stokes Oseen, Goldstein, Proudman e Pearson, Jenson,
Rimon, Cheng e Carrier, além de Maxworthy e Pruppacher e Steinberger. Para
Reynolds menores a solugcdo estava mais de acordo com a de Proudman e Pearson,
para Reynolds intermedidrios a mais adequada foi a relagéo de Carrier e, para
Reynolds altos, com os célculos feitos por Haimelec et al. para Reynolds entre 40 e
100 e com os resultados numéricos de Rimon e Cheng [2]. Para toda a faixa de 0.01
e 400 adotada no trabalho a melhor concordancia se deu com o trabalho

experimental de Pruppacher, Pruppacher e Steinbachnéria e Beard e Pruppacher [2].

As condigdes de contorno para um modelagem como esse devem levar em
conta a superficie de entrada, a de saida, as superficies abertas e a esfera. A
superficie de entrada de fluido consiste de um perfil de velocidade uniforme
unidirecional enquanto a condigcéo na superficie de saida deve ter pressao e tensao
viscosa nulas, essa condicdo de saida permite que as perturbagbes deixem o
dominio sem reflexdo [15]. Sobre a superficie esférica é adotada condi¢cdo de nado
escorregamento [15]. A resolugédo das equacdes foi feita por meio do método dos
volumes finitos, para tanto, as equagdes de Navier-Stokes foram adimensionalizadas

e simplificadas adotando a hipdteses de fluido incompressivel {3].

E importante também destacar o trabalho de [3], no qual a fluidodinamica &
estudada adotando-se uma condigdo de contorno diferente da usual. As simulagdes
numéricas sdo feitas para um fluido escoando em torno de uma esfera, porem, a
condicdo de contorno na superficie desse sélido ndo & apenas a comumente usada
de ndo escorregamento. Os testes sdo feitos em fungdo do nimero de Reynolds e
do nimero de Trostel, sendo este Ultimo definido como , onde A é o coeficiente de
escorregamento, a o raio da esfera e p a viscosidade do fluido. O numero de Trostel
pode variar de zero a infinito, sendo que na condigdo de escorregamento total seu
valor é igual & zero e na condi¢éo de ndo-escorregamento seu valor tende a infinito
[3]. Entre as varias condigbes analisadas estdo inclusive aquelas em que nao ha
escorregamento, cujos}resultados podem fornecer valiosas fontes para comparagéo

com os resultados calculados neste trabalho.
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1.2-Transporte de calor e massa

E possivel afirmar que a transferéncia de massa e calor por convecgéo s&o
analogas uma vez que suas equacgdes na forma adimensional assumem formas
idénticas [7). Cada uma das equagdes contém termos relacionados ao transporte
convectiva e difusivo se relacionandc com o campo de velocidades por meio do
nimero de Reynolds. Dessa forma os parametros nimero de Prandtl (Pr) e numero
de Schmidt (Sc) assumem papeis andlogos [7]. Tendo isso em vista pode-se
estender a analogia das relacdes relativas a camada limite térmica para a camada
limite de concentragdo, bem como os perfis de temperatura e concentragdo nessa
regido. Sob condigdes ideias os nimeros de Nusselt (Nu) e Sherwood (Sh) podem
ser considerados idénticos [13] . As relacdes de transferéncia de massa e calor sao
intercambidveis para uma geometria particular, ou seja, se for realizada uma série de
experimentos acerca da transferéncia de calor para determinar a forma da equacao
Nu=f(x,Re,Pr) os resultados podem ser usados para entender a transferéncia de

massa, simplesmente substituindo Nu por Sh e Pr por Sc [7].

Todos os dados experimentais considerados em [4] sdo descritos pelas

equacodes:

do movimento: p(%ﬂ’-v v)=—VP4-p g+u(Vv+Vv') (14)

da continuidade V-v=0 (15)

aT
da energia térmica PC,,(E +(v-VT))=k V’T (16)

em que k é a condutividade térmica, p a densidade e Cp o calor especifico
constantes e a viscosidade u funcdo da temperatura T [4]. Como a a viscosidade

esta sendo escrita em funcéo da temperatura podemos escrevé-la [4]:
op’
== T
Vu (aT)(V ) (17)

O sobre-gscrito asterisco indica que a funcdo é avaliada na temperatura de
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referéncia T*, podemos expressar a equagéo (14) comol[4]:

fo) (QK+V-V v

==V P+pg+y
Y VP+pg+u

1%(%’:] (T—T‘)]V%Jr(%]‘(vr)<<vv+w) (18)

Escolhendo o comprimento caracteristico L* e a velocidade caracteristica u*,

definimos os seguintes adimensionais [4]:
U=% (19) velocidade adimensional,

V=L"V (20) operador nabla adimensional,

P= E_&+ d>2 (21) pressdo adimensional onde © €& a fungcdo de energia
pu’

potencial gravitacional,

A =%(§—g) (22) parametro de viscosidade adimensional,

6=n/L" (23)tempo adimensional e
O=(T-T)(T,~T") (24)temperatura adimensional

Re-escrevemos as equagdes (14), (15) e (16) para obter as seguintes

adimensionais:

ol W

{ag)ww P+ 1+ ABIVH+ AV OHVU+VUY)] (25)
V-U=0 (26)

8@_

=5 UV@-—R 2 Ve (27)

As simulacdes em [13] tem inicio com a transferéncia de calor de uma esfera
para um meio infinito. Os resultados dessa simulagdo foram comparados com as
correlagbes obtidas de forma experimental por Ranz-Marshall, Whitaker e

Achenbach, réspectivamente:



Nu=2.0+0 66Re* Pr** para 10<Re<10*, Pr>0.7, Pe>>1 (28)

Nu=2.0+(0.4R e**+0.06R ¢"*") Pr®* para3.5<Re<7.6x10", 0.7 <Pr<380(29)
i 1 ot L .
]\lu=2.0+(zRe+3X10 ‘Re™®) para102<Re<2><10’ (30)

O artigo ainda se vale de um modelo em escala do problema, no qual foi
adotada uma esfera de 12.7mm de didmetro com temperatura de 310K, definiu-se
um dominio cilindrico cuja condigao de contomo, éxceto pela entrada e saida do
fluido, foi superficie aberta; para simular a condigdo de meio infinito. O fluido foi
definido incompressivel com temperatura 300K. As simulacdes de regime laminar
fora feitas para 1.27<Re<127 e de regime turbulento para 127<Re<1.27x10° . Além
disso, decidiu-se variar o nimero de Reynolds por meio da densidade do fluido e por

manter o numero de Prandtl igual a um [13].

O trabalho de [4] ndo tem a intengdo de apresentar novas correlagbes para o
referido fendmeno, mas sim de revisar as correlagdes antigas sob a 6tica dos novos
dados disponiveis e torna-la facil de usar e aplicavel a diferentes problemas. O
interesse principal & expandir os conhecimentos acerca da troca de calor por

conveccéao forgada em diferentes configuragdes possiveis.

No escoamento ao redor de uma esfera, configuracao relevante para o trabalho,
existe uma solucio para estado estacionario na qual Nu=2 [4]. Sabendo-se que
existe uma dependéncia do nimero de Nusselt em funcéo de Reynolds e Prandti, a
determinacéo da correlagdo tem como ponto de partida a equagdo no seguinte
formato [4]; (Nu—2)=f (Re, Pr) pois sabe-se que quando Re—0, f(Re)—0

O trabalho de Richardson afirma que a transferéncia de calor deve ser
considerada como dois processos ocorrendo em paralelo. Na regido da camada
limite laminar a contribuicdo para o niumero de Nusselt deve ter os seguintes pesos:
ReY? ¢ P | enquanto na regido turbulenta os pesos devem ser Re™® ¢ Pr'” o
que leva a equagdo anterior a ser expressada da seguinte forma:

(Nu—2)=(aRe!"*+bRe **) Pr'” [4].
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Os trabalhos de Vliet e Leppert e Kramers permitiram acertar os expoentes €
escolher as constantes a e b de modo a satisfazer dados experimentais, sendo que

a forma final da equacéao é a que se segue [4]:
(Nu—2)=(0,4 Re'"*+0,06 Re**)Pr*®* (31)

Os efeitos da variagdo do numero de Reynolds e do numero de Prandtl na
transferéncia de calor em uma esfera também foram verificados em [5]. A partir do
meétodo dos volumes finitos foram obtidos resultados que permitiram estabelecer
correlagdes para condigbes de contorno de temperatura e fluxo de calor constantes
na superficie de uma esfera salida. Os caiculos foram feitos para Reynolds variando
entre 5 e 200 e Prandtl entre 0,7 e 200, uma vez validados os resultados do campo
de velocidades a equacdoc da energia térmica foi resolvida para o campo de
temperatura de modo a se obter os numeros de Nusselt global e local [5]. A
semelhanca entre os resultados relativos ao nimero de Nusselt local obtidos por
meio de correlacdes e no artigo podém ser observadas na figura 4 onde a correlacéo
13 é a equacdo (31) e a correlagdo 14 e a equacdo (32) fornecida por Feng e
Michaelides [4]:

Nu=(0.922+Pe'*+0.1Re'” Pe'?) (32)
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Figura 4: Relagdo entre mimero de Nussell médio e
numero de Reynolds

1.3-Sobre a adequacao do dominio e da malha

Para a realizacdo dos calculos numéricos & importante que haja um bom
compromisso entre preciséo e capacidade computacional, sendo esse ultimo quesito
traduzido em tempo de processamento. Testes preliminares so feitos para que se

determine o tamanho do dominio e a densidade de elementos na vizinhanca da

esfera.

Para validar os resultados numéricos, sua dependéncia em relagao a malha
deve ser examinada de modo a minimizar a incerteza [17]. Sado feitas simulagbes
onde as particulas tem 42, 72 ou 114 nds na superficie caracterizando as malhas
grosseira, média e fina respectivamente e obteve-se um coeficiente de transferéncia
de massa com a malha média aproximadamente 6,3% maior do que com a malha
grosseira e 1,2% menor do que com a malha fina [17]. Decidiu-se que os resultados
da simula¢do com malha média e fina estdo coerentes, assim, optou-se por utilizar a

malha com 72 nds na superficie da esfera para reduzir o tempo de uso do

“computador [17].

Para Reynolds pequenos uma malha mais fina é necessaria perto da superficie
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da esfera, enquanto uma malha mais grosseira pode ser usada longe da superficie
[13]. Uma malha desse tipo € feita colocando cinco camadas sobre a superficie da
esfera com espessura crescente, camada a camada, ao longo da direcgo radial [13].
A literatura sugere que para Reynolds igual a 200 a regi&o afetada pela turbuléncia
pode chegar a 1.5 unidades ndo-dimensionais na parte de tras da esfera, portanto,
uma malha mais fina é aplicada em uma regido cuja distancia € de até 2.5 a partir do
centro da esfera; além dessa regido a malha se torna mais grosseira [5]. Fixado um
tamanho de dominio foram feitas analises para dois regimes; Re<20 e 20<Re<200.
Na faixa de 20<Re<200 empregou-se Re=100 e analisou-se o efeito da variaco da
malha no coeficiente de arrasto. A maior rhudanga guando mudando de uma maiha
103X200 para uma 103X307 foi 0.48% [5]. Para a faixa de Re<20 a simulag&o foi
feita com Re=5, a variagdo no resultado ao se alterar a malha de 63X240 para
103X298 foi de 0.29% o que permitiria que a malha mais grosseira (63X240) fosse
utilizada [5]. Decidiu-se colocar pelo menos dez ndés da malha no ponto de
estagnacéo frontal da esfera. A espessura aproximada da camada limite no ponto de
estagnacdo € 6=1.13/Re¢'?(33) onde & & a espessura da camada limite
adimensionalizada pelo diametro da esfera [1]. Sendo assim, a taxa de crescimento
dos elementos da malha a partir da superficie da esfera € igual a 1,06 [1]. A malha

deve ter resolucdo que permita resolver ndo s a camada limite laminar mas

também a camada limite térmica, cuja espessura é da ordem de 8,~Pr~'" 5 (34) [5].

Testes passados, com diferentes tamanhos de dominio mostraram que ha
pouca mudanga nas solugdes relativas ao fluxo, quando Reynolds é menor que 100,
ao se estender o dominio além de uma distancia maior que 15 vezes o diametro da
esfera; no ponto de estagnacéo traseiro a pressao apresentou diferenca de apenas
1.2% em relacdo a um dominio de tamanho 20 diametros [1]. Esta claro que mudar a
fronteira externa de uma posicdo igual a dez raios para uma posicdo de 20 ou 30
raios ndo introduz nenhuma mudanga perceptivel no coeficiente de arrasto. Para
Re<1 o efeito da superficie da esfera para uma dada distancia ate a fronteira do
dominio cresce fortemente com a diminuicdo de Re [2]. O artigo de Le Clair et. al. [2]

faz a comparagdo explicita entre alguns tamanhos de dominio e calcula o erro em

relagdo a uma solucdo analitica proposta. Os erros resultantes da posicdo da
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fronteira externa do dominio foram estimados a partir de comparagbes entre

solucdes numéricas e analiticas da equagdo de Navier-Stokes [2].

Uma outra anélise afirma que a mudanca no dominio de 20 para 90 representou,
para Re=20, mudangas no Cp». Cp re¢ Cp de 0.88%, 0.39% e 0.57% e para Re=200
mudancas de 0.026%, 0.28% e 0.15%, o que representa menos de 1% em ambos
os valores extremos [5]. As diversas tentativas com dominios e malhas de diferentes

tamanhos geraram as tabelas abaixo (Figura 5).

iants Tabie -

Do independance wads Ong indepshoanm sty

Prunain 520 Cop Crm {n inad 22 {pyy Cr £

B b 14y
B =z Ko — HE

N ER S T

Figura 5: Estudo da independéncia dos resultados em relagdo ao dominio e a malha.

2-Metodologia

Para o presente trabalho foram usadas as equagdes de Navier-Stokes e da
continuidade para descrever a fluidodinamica, cuja adimensionalizagio forneceu o
numero de Reynolds para ser comparado com coeficiente de arrasto. Além disso, foi
usada equacao da conservacgédo das espécies quimicas adimensionalizada, para que
se obtivesse os nimeros de Reynolds e Schmidt que foram utilizados para avaliar a
transferéncia de massa na forma do adimensional Nusselt. Ainda, adimensionalizou-
se a equagado da conéervagéo das espécies gquimicas de modo a obter um numero
de Peclet que relacionasse a velocidade de crescimento da esfera. Foi ainda
necessario para o modelagem matematica decidir qual seria o dominio e a malha
utilizados para garantir que os resultados seriam independentes desses dois

parametros. Uma vez decidido o tamanho do dominio e a configuragdo da malha
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realizaram-se simulacbes para comparar dados relativos & fluidodindmica, a
transferéncia de massa e a transferéncia de massa com movimentacdo do contorno

com dados ja existentes na literatura.

A modelagem do fendmeno teve inicio com o caso mais simples; a resolugéo da
equagao de Navier-Stokes e da continuidade para fluido escoando ao redor de uma
esfera. Em seguida adicionaram-se ac modelo as equacdes de transferéncia de
massa, etapa onde ja podia ser determinado o perfil de concentragdo do meio em
uma ampla faixa de nimeros de Sherwood, e de onde se partiria para a fase final do
modelo na qual se adicionaria a isto o crescimento da esfera. Antes disso foi preciso
realizar testes para que se estabelecessem parametros relativos ao refino da malha
e tamanho do dominio, de modo que a simulagdo fosse capaz de reproduzir os

fendmenos com exatidao.

A reproducdo de resultados conhecidos relativos a fluidodinamica e a
transferéncia de massa tem o intuito de validar 0 modelagem,; assegurandc que as
etapas iniciais estejam corretas pode-se garantir que a execugdo de uma etapa mais

avancada fornecera resultados confiaveis.

2.1-O modelo matematico

2.1.1-Transporte de quantidade de movimento

Uma particula decantando esta sob influéncia de basicamente trés forcas; forca
peso, empuxo e forgas de atrito causadas pelo arrasto do fluido a sua volta. A
fluidodinamica é regida pelas equactes de Navier-Stokes e da continuidade, de
onde podem ser obtidos os campos de velocidades e pressé&o. A seguir € mostrada a
referida equacdo na forma conveniente e posteriormente sua adimensionalizagéo

que a tora mais conveniente para trabalhar.

6V+V V= -—vp+”Vp v (35)

—a—F;-+V-(I7. p)=0 (36)
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onde ¥ é o campo de velocidades, t o tempo, p a densidade do fluido, U a

viscosidade do fluido e P a presséo.

Assumindo que a particula € uma esfera, a equagao acima foi escrita de modo a
tornar mais conveniente a analise do problema, para isso utilizaram-se coordenadas
esféricas conforme se vé na figura 6, além disso considerou-se o problema
estacionario ja que a faixa de Reynolds em que se pretende trabalhar nao entra em

regime turbulento. Também se considera simetria em relagdo a coordenada @ e

velocidade nula nessa direcdo. Abaixo segue a equagao em cada uma das

coordenadas do sistema esférico:

Figura 6: Esquema de
coordenadas esféricas
utilizado no modelagem

Emrelacdoar:

ha_h_*_v,,av _Ye _ia_P_._H_[l o 2 1 0 ov,

v
or T r 90 r por pror r aeneaﬂ(sen 00

=) (37)

Em relagéo a 6:

0
0=__l.l.@£.+ﬂ[_1_zai(r2 v0)+1 %

L2
prog p 2

1 0
or oa(sene ae(v"sene))

ov
*a—] (38)

As seguintes condigdes de contorno foram utilizadas:

C.C.0 vt vo=0 parar=R
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v, +ve=v, parar>>R
A solucédo analitica do campo de velocidades é dada por:

v _=v£[1—2(§)+—;-(—§)3]c059 (39)

v0=vm[_1+%(;’i)+l4(§) ]sen® (40)

V=0 (41)

Essa equacdo servira para gerar o perfil de velocidade que sera comparado aos
resultados obtidos por meio da simulagdo. Dado o modelo matematico foi feita a
adimensionalizacédo das equagdes bem como das condigdes de contorno, de modo a
reduzir o numero de parametros utilizados permitindo que os resultados numericos

obtidos pudessem ser estendidos a problemas similares.
As variaveis adimensionais usadas nas equacdes s&o:

P .V, .V
~ (43), P (44) ev0=V—H (45)

pV)’J x o

=L e
r=x(42), F=

substituindo-as nas equacbes ficamos com:

LOvE vpovi vy 1 8P 1 2V, 30v, v, 1 ov. v,
Vit s [ Sttt 5 (cot 6 +—)] (46)
or r 8 00 ¥ Re 59 Re » r Or or ¥ 00 o0
P PO ) * = . - a1 2. . » 47)
LBV, vy OV, Vv,V 1 1 &P 1,20v, B8vyg 1,0 ov, . 2 Ov, (
i SR R N A S =L SN Y% +— +c05 9—2—sen v, )—— —=
Yir e o8 - Re »* 20" Re {r' ar’ +ar'2 ,-'2( 86* cosOgg T n “a)r': 00

E as condi¢cdes de contorne adimensionalizadas sao:
C.C.. vi=v,=v.=0 para " =1e
vi=1v,=v,=0 para ;" >>1

Com a equacio adimensionalizada tém-se a vantagem de néo ser necessario

que haja coeréncia em cada pardmetro utilizado, devendo apenas se certificar de
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que a relagdo entre os diversos parametros, traduzidas pelos ndmeros
adimensionais, produza um valor de interesse para a simulacdo. Sendo assim, a
fluidodinamica é estudada considerando-se que o diametro da esfera, a velocidade
de escoamento do fluido e a viscosidade do fluido sdo iguais a 1, o numero

adimensional de Reynolds é variado alterando-se a densidade do fluido somente.
2.1.2-0 transporte de massa

O transporte de massa pode ser dividido em duas partes; o transporte por
difusdo, resultado do movimento intrinseco de cada molécula, e o transporte por

convecgdo, decorrente do movimento do meio.

A transferéncia de massa por difusdo pode ser entendida como resultado do
movimento aleatorio das moléculas onde, devido & igual probabilidade de seguir
qualquer uma das dirégées, percebe-se um movimento aparente de moléculas
migrando de uma regido com maior concentragdo para uma regido com menor
concentracdo. O fluxo de moléculas é mensurado a partir do coeficiente de

difusividade (em uma mistura binaria A-B é simbolizado por D 5 ).[7]

O transporte convectivo promove o movimento de moléculas induzido pelo
movimento do fluido. Além do movimento aleatério que gera difusdoc ha um
movimenta coordenado global que segue uma dire¢do Unica. Sempre que um fluido
de espécies com concentragcdo ¢, passar por uma superficie com concentragdo

mantida uniforme ¢; , havera transferéncia de massa por convecgao se ¢,#¢g.

A troca de massa com o meio é regida pela equacdo da conservagdo das
espécies quimicas, nela fica claro a influéncia do transporte convectivo do lado
esquerdo da equacdo, e do transporte difusivo do lado direito da equacéo.
Assumindo estado estacionério a equagao escrita em termos da concentragdo molar

em coordenadas esféricas & a que se segue.

—lii.(rzﬁ)ﬂL—l——i(senea—c)

Oc e Oc _

Vot e D (48)

r’seng 00 06

cujas condi¢cdes de contorno sao:
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CC C(x : f)=Copai'ar—>oo
Clx,t)=Cgparar=R
onde R é o raio da esfera.

Novamente foi feita a adimensionalizagdo da equacgdo para reduzir o numero de
parametros permitindo que com menos simulagdes fossem cobertos inumeros
casos, bastando para isso variar o numero de Peclet proveniente dessa
adimensionalizagdo. O numero de Peclet € também definido como Pe=Re.Sc, sendo

Sc o nimero adimensional de Schmidt dado por:
Sc={formula}

As variaveis adimensionais utilizadas foram:

=T (49), V=t (50), vi= oL (51) & ¢'=——" (52
R ( )r vr—Vm( )1 v(’_V.I.( 1)8 ¢ _Cs_co( )

.0c” wedc_ 1|1 3

o= —_——

=t —= |7
Tért rt 00 Pel|pttor)

'*26_6‘ 1 i(‘senea_c* |
or’] rlsenpd6\ 0 00

(53)

No caso da transferéncia de massa exclusivamente por difus&o

D (Cs—Cy)| 1 o 1 1oc
o=/ L g (e20C |, 0 (genploc
ch() (rxl 61‘ (’ a’. ) r*256119 69 Sen 9 66 (54)

As condigdes de contorno na forma adimensional s&o:
C.C.: ¢*=1parar'=1

¢"=0 para " >1

Para simular a transferéncia de massa em diferentes condi¢oes foi preciso variar
o adimensional nimero de Peclet; para tanto variou-se o numero de Schmidt a cada
valor de Reynolds simulado. Novamente, a opgdo por um numero adimensional fez
com que se adotasse o valor 1 para a velocidade de escoamento do fluido V. |

viscosidade do fluido u e didametro da esfera D, fazendo com que o numero de
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Reynolds fosse determinado pela densidade p imposta ao fluido. Ja o nimero de
Schmidt foi determinado pelo coeficiente de difusdo D,; imposto, uma vez que os
parametros (...) j& estavam fixados. Tendo em vista que todo o problema estava em
funcdo de adimensionais, escolheu-se como concentracao na superficie da esfera

c=1 e longe da superficie da esfera c=0.

2.1.3- Transporte de massa com movimentagao do contormno

Ao levar em conta a integracdo entre o transporte de massa, fluidodinamica e
movimentacdo do contorno foi necessario reavaliar a adimensionalizagdo para as

equacgses de transporte.

Inicialmente tem-se a equacio da conservacdo de espécies quimicas

oC

?+?§C=D[‘VZC para R<r<w (55)

0<i<R,/Vg

Isso porque nesse caso o raio do-gréo Rg cresce com velocidade Vg, logo:
Rg=Vg*.

As condigdes iniciais € de cantorno s&o as seguintes:
Cl:Ci{x,t)=C,parar>0,t=0
C.C- C(x,t)=C_ parar=R,t>0
Cl(x,t)=C,parar—ow, t>0
A equag@o do movimento é dada por:

ov
ot

R<r<w

<t<R v, 58)

p pV NV ==V P+uV*? para 0

cujas condigdes iniciais e de contorno s&o

parar>01=0
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V(x,t)=0parar=R,t>0

C.C.: V(x,t)=V  parar—w, >0
P(x,t)=0para R<r<w, >0

Dessas equacbes se identifica as seguintes varidveis adimensionais a serem

substituidas na equacao da conservagao de especies.

tD,

C*_ C—CO 57 I—;*_—V— 5 [t__ 5 P _l’_ ) e
‘cs—Co( ), _Vm( 8), (59), T D, (60) e
act | VLD 2
+ |4 =
i [ D, ] V=V (62)
U.D, [V.D
Pe,= = £ Re Sc (63) e finalmente
D; %
C R*=D£-<rx<oo
a * 1 * 2 * o
Serrve (ReSc)v € paa ;64
<t < =
2DV, 12Pe,

desse modo as condicdes inicial e de contorno s&o
C.l: C*=0 para r*>0,t"=0

C*=1parar’=R",1">0

. . A R*=Pe, 1
C =0parar —0.t >0 onde ©

C.C.:

Na equacdo do movimento as seguintes variaveis adimensionais sao

substituidas:

p=PPe g5) 7= (g6
—’JV:n ( )l V., (6 )
DL GV* Tk Tk % v % % *2
V.. | ar \Y% {Vng]VP“{Vm JV (67)




- R'<r'<w
L OV ReV NV =V'P+V*V" para g, <L (68)
Sc ot 2Pe.

h)

nesse caso as condicdes inicial e de contorno s&o

Cl: I;:*=0para r*>0."=0
" P*=0parar’>0.17=0

V=0 parar'=R", >0
C.C.. p*=1parar*—w, =0
P'=0paral<r'<ow, >0

No presente trabalho, a esfera inicia o crescimento de tamanho nulo até atingir

Rg. Neste momento sdo coletados os dados de fluxo de massa.

Cada simulacdo transiente & utilizada para se obter um unico valor de
coeficiente de transferéncia k, ou Sh, calculado a partir de uma entrada Re, Sc e Pev

inserida nas equagodes adimensionais.

2.2-Adequac¢édo do dominio e da malha

O software utilizado, realiza os calculos numéricos por meio de elementos finitos;
isso é feito criando-se uma malha no dominio por meio da qual as equagbes
diferenciais s&o solucionadas. Foi escolhida uma malha tetraédrica para preencher o
dominio. Para garantir a aderéncia dos resultados simulados foi preciso determinar o
tamanho do dominio em relacdo a esfera e o nimero de elementos da malha que
seria usada para o calculo dos elementos finitos. Inicialmente buscou-se um dominio
no qual se estabelecesse longe de seus limites uma condicdo em que o arrasto
provocado pela esfera tivesse os efeitos de sua propagagao tendendo a zero. Foram
feitas simulacdes para dois tamanhos de dominio nas situagbes mais extremas de
creeping flow que seriam estudadas, cujo Re era igual a 0,01 e 0,1. A escolha da
malha seguiu 0 mesmo procedimento, entretanto, a situagdo mais extrema para a
selecdo a malha é aquela em que os efeitos do escoamento devam ser

reproduzidos dentro das camadas limite laminar e térmica.

A técnica adotada foi a mesma abordada nos artigos da revisao bibliografica. O
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tamanho do dominio é escolhido partindo-se de um dominio escolhido
arbitrariamente. Calcula-se entdo algum parametro relevante do problema e em
seguida aumenta-se o tamanho do dominio para calcular novamente o mesmo
parametro. Isso é feito até que o valor do parametro nao se altere significativamente
em relacdo ao valor calculado anteriormente. A escolha da malha é feita da mesma
forma: escolhe-se arbitrariamente um refino inicial e calcula-se um determinado
parametro, refina-se entdo a malha e é calculado novamente o mesmo parametro.
Quando o valor calculado do parametro ndo muda significativamente apds mudar o
dominio ou a malha diz-se que ha independéncia entre os resultados e o tamanho

do dominio e refino da malha

2.2.1-Dominio

Com Reynolds fixado em 0,01 e 0,1 foram feitas simulacdes para dominios 100

e 1000 vezes maiores que o didmetro da esfera pois se desejava a dimensao

minima para a qual a condigéo de contorno v;+v;=v. estivesse satisfeita. Por meio
da analise dos perfis de velocidade, foi possivel afirmar que o efeito do arrasto se
propagava até uma distancia do centro da esfera igual a 200 vezes seu diametro, a
partir desse ponto a velocidade do fluido tendia a V.. Embora dominios néo
maiores que 15 vezes o didmetro da esfera sejam suficientes para Reynolds
maiores, esse tamanho ndoc foi suficiente para a condigdo de creeping flow, no

entanto, longe dessa condigéo aceitou-se os dominios usados em Le Clair et. al.[2].

Como a intencdo era avaliar a distancia da fronteira do dominio, a simulagao
para obter o perfil de velocidade foi feita duas vezes; em cada uma variou-se apenas
o numero de elementos na superficie, a fim de detectar, caso houvessem desvios do
resultado analitico, que eles se davam exclusivamente devido a um dominio
insuficientemente grande. O dominio usado tem a forma de um cubo com lados igual
a 100 e 1000 vezes o diametro da esfera, onde se & D=100 o dominio & igual a cem

vezes o didmetro e onde se 1& D=1000 o dominio & igual a mil vezes,

A velocidade do fluido em funcdo da distancia da superficie da esfera para
ambos os dominios e nimeros de Reynolds esta registrada .nos graficos abaixo

(Figura 7), onde M é a quantidade de faces triangulares dos elementos tetraédricos
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na superficie da esfera, logo, M=876 significa que existem 876 distribuidos ao longo
da superficie esférica e M=1296 significa que na referida simulagdo existem 1296
elementos distribuidos na superficie da esfera. Ainda, 'Res. Analitico' se refere a

velocidade prevista por meio da correlagcao analitica conhecida (39).

Campo de velocidades Campo de velocidades
D=1000 Re=0.01 D=1000 Re=0,1
10 e —— 5 R
0.8 ca (
=878 » et 1: -
0E
ue {=12s¢ _E.. b=1288
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0.4 g 0.4
(=]
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Figura 7: Perfis de velocidade para diferentes dominios e malhas

A simulacdo realizada para dominio igual a 100 vezes o didmetro da esfera
iIndica que a distancia de 50 raios o efeito das for¢as viscosas ainda é percebido; a
velocidade so fica proxima de V. a uma distancia maior que 200 raios, o que s6
pode ser afirmado ao se observar o perfil obtido quando o dominio é igual a 1000
vezes o didmetro da esfera. Contudo, a simulagdo para o dominio menor permitiu
que o grafico se focasse na regido mais préxima da esfera, e serviu para visualizar
melhor a diferengca entre os resultados calculados numericamente para dois
tamanhos de malha e o resultado calculado a partir da correlagdo conhecida. Ainda

€ possivel perceber que nessa escala o refino da malha teve pouca influéncia no
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resultado.

Optou-se por utilizar dominios com dimenséo igual a 15 vezes o didmetro da
esfera para a faixa de Reynolds entre 50 e 200, dominios de 90 vezes o diametro da
esfera para faixa de Reynolds entre 5 e 50 e dominios de 600 vezes o didmetro da

esfera para Reynolds menores que 5.

2.2.2-Malha

Um ponto mais critico da simulagédo foi determinar a configuragédo da malha. A
principio foi utilizado como parédmetro o coeficiente de arrasto, a exemplo do que foi
feito em Dohle et. al. e Dixon et. al.[5, 11]. Contudo, ao se observar outros
parametros como pressdo e vorticidade locais, percebeu-se que para que esses
resultados também fossem compativeis com a literatura, seria necessaria que a
malha fosse mais refinada. Isso gerou um estudo completo da influencia do refino da
malha nos resultados até que a aderéncia dos resultados fosse satisfatoria. Esse
estudo se fez necessario pois posteriormente os efeitos a serem analisados
relativos, principalmente, a difusdo na camada limite ocorrem em uma escala muito

peguena.

O estudo relativo a malha teve como ponto de partida a taxa de crescimento dos
elementos. A partir de um valor inicial definido pela area da superficie esférica
dividida pela quantidade de elementos na superficie, definiu-se que os elementos
subsequentes teriam volume igual a 1,06 do elemento anterior, criando-se um
dominio com elementos de volume crescente a partir da superficie da esfera da
mesma forma que foi feito em [1]. Sendo assim, para que se pudesse comparar as
diferentes malhas em diferentes tamanhos de dominio, a variavel a ser controlada foi
o nimero de elementos na superficie da esfera. Variar somente a quantidade de
elementos na superficie mantendo a taxa de crescimento deles constanté garante
que, independente do tamanho do dominio, 2 uma mesma distancia da esfera

havera a mesma quantidade de elementos.

A situacdo escolhida para a anédlise foi aquela em que Re=200, pois gera uma

camada limite laminar de espessura muito pequena. O dominio’adotado nesse caso
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foi de 15 vezes o diametro da esfera. Simulou-se o escoamento com malhas
contendo: 876, 992, 1310, 1586 e 1982 elementos na superficie da esfera e 903139,
986380, 1231993, 1390846 e 1635266 elementos no dominio respectivamente. Na
figura 8 pode se ver a configuragdo da malha numa vizinhanga da esfera. Depois de
avaliado o erro médio entre os valores de pressao e vorticidade locais optou-se pela
malha com 1586 elementos, onde a diferenga para o artigo de Le Clair et. al. era de
menaos de 1% no ponto de estagnagdo frontal. As medidas de presséo e vorticidade
locais foram tomadas ao longo de uma circunferéncia contida num plano paralelo a
velocidade de escoamento do fluido variando-se a posi¢do a cada medida 12°
‘considerando-se 0° o ponto de estagnacdo da frente da esfera e 180° o pohto de
estagnacéo da parte de tras da esfera (figura 9). A distribuicao de pressao P* (figura

10) e vorticidade * (figura 11) ao redor da esfera pode ser vista nos graficos abaixo.
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figura 11: Vorticidade adimensional em fungdo do dngulo

Em ambas as imagens tem-se a comparacdo entre os resuitados obtidos por
meio do COMSOL para as trés configuragdes de malha que mais se aproximaram do
resultado apresentado no artigo; na figura 10 temos P1310 representando o campo
de pressdes simulado com uma malha composta por 1310 elementos na superficie
da esfera, em P1586 temos 1586 elementos na superficie da esfera e em P1982
temos 1982 elementos, o resultado obtido por le Clair et. al. [2] esta representado
pela curva indicada por PleClair. Na figura 11 a mesma coisa se aplica, sendo que as
indicagdes 1310, {1586, {1982 e (leClair se referem as malhas que contém 1310,
1586 e 1982 elementos na superficie da esfera e o resultado obtido por Le Clair

et.al. [2] respectivamente.

Ao incluir o transporte de massa e energia no modelo, realizou-se novo estudo
da malha para verificar qual era o refino necessario para essa nova situacdo. Além
disso, haveria confirmag&o no que diz respeito a malha usada para o problema onde
havia apenas fluidodinamica. Do mesmo modo foi-se refinando a malha até que um
valor para a quantidade de elementos na superficie da esfera fosse satisfatoria. No
estudo anterior fez-se o teste com 1310 e 1586 elementos, dessa vez optou-se por
utilizar nimeros mais préximos de 1586, o que permitiu avaliar a matha para valores
um pouco menores que 1586 e decidir que 1514 elementos na superficie da esfera

ia eram suficientes para um resultado satisfatoério.
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3-Obtencgao de resultados nhuméricos

A simulacdo do problema por meio de um software fornece valores que sao
comparados com resultados encontrados na litératura, isso possibilita avaliar a
qualidade dos resultados para posteriormente realizar simulagdes mais complexas
cujos resultados trardo informagdes nao disponiveis na literatura, desse modo e

importante estar seguro que o modelo esta bem fundamentado.

3.1-Resultados relativos ao transporte de quantidade de movimento

As andlises preliminares que serviram para a adequagéo do dominio e da malha
ja fornecem os primeiros resultadds das simulacdes da fluidodinamica, outros
resultados foram obtidos por meio de simulagées onde hd 1586 elementos na
superficie e estes tem um fator de crescimento de 1,06 até os limites do dominio,
gerando cascas esféricas envolta da esfera com quantidade igual de elementos em
seu interior para distancias iguais da superficie do sélido. A apresentagdo dos
resultados sera feita sem mencionar mais o tamanho do dominio utilizado tampouco

o grau de refino da malha.

O primeiro parametro comparado foi o coeficiente de arrasto. Calculou-se esse
coeficiente para 0,1<Re<200, obtendo-se uma curva similar a encontrada em [1]
(figura 12).
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presente trabalho
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Foram ainda compilados diferentes graficos para exibir o campo de pressoes
local (figura 13) e a vorticidade local (figura 14) na superficie da esfera. Com o intuito
de garantir que a simulacdo esta correta e forneceu resultados com suficiente
exatiddo, comparou-se novamente esses dois parametros com resultados da
literatura, dessa vez porém com o artigo [3], mais recente que o [2] anteriormente
usado para a configuragdo da malha e util naquele caso por apresentar os

resultados em tabelas, permitindo uma comparagdo mais direta.

Como ja mencionado, em [3] as simulagdes foram feitas para diferentes numeros
de Trostel; que indicam o grau de escorregamento existente na superficie da esfera.
Segundo a definicdo, quando temos a condicdo de escorregamento total ao redor da
esfera Tr—0 e quando temas a condi¢do de ndo escorregamento Ir—= . Sendo
assim, mesmo com objetivo essencialmente diferente, ainda € possivel utilizar parte
dos resultados de seu artigo para comparar os resultados obtidos no presente
trabalho; considerando, para tanto, apenas as curvas em que Tr=10", valor para c
qual a condigdo de ndo escorregamento ¢é satisfeita, conferindo a superficie da

esfera a mesma condigdo de contorno utilizada no presente trabalho.
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Das simulacdes podem também ser extraidas linhas de cofrente que fornecem
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informacdes acerca da separagdo da camada limite, posicdo do vortice e
comprimento da cauda (figura 15). Ha indiscutivel semelhanga entre elas, tanto no
angulo de separagdo da camada limite guanto no comprimento da cauda,

corroborando a eficacia do modelo até entao executado.

e

figura 15 Linhas de corrente de [1] a esquerda e as obtidas no presente trabalho a direita. Temos
a)Re=50, b)Re=100, c)Re=150, d)Re=200
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3.2-Resultados relativos ao transporte de energia e massa

A forma mais simples de iniciar a analise € comparando o perfil de concentragao

no caso de transferéncia de massa apenas por difusdo. Esse primeiro passo elimina

a interferéncia da movimentagao do fluido tornando o modelo muito mais simples,

além disso, o perfil de concentracido dessa situagdo possui uma solugido analitica.

No grafico abaixo estdo o perfil de concentragido obtido por meio da simulagdo e a

solugdo analitica conforme a legenda. Para que se obtivesse um perfil de

concentragdo (figura 16) no estado estacionario a simulagdo da difusdo se

processou por um tempo igual a 10’ segundos. A solugio analitica usada para perfil

de concentragao foi:

concentragao

0.9

1
C=—- (69)

08

D7 =

D6

05

o

0.3

Perfil calc. Num
= Perfil analitico

0,2+

01

SN—

10 20 30 40 50 60 70 80 9

JSigura 16: Perfis de concentragdo analitico e obtido numericamente no presente trabalho

O software utilizado permite trabalhar separadamente com as equagdes relativas

ao transporte de energia e de calor apesar das equagdes serem analogas. Isso se

da simplesmente para que haja uma interface mais amigavel para o usuario, onde se
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possa simular situagdes sem necessariamente se valer dos nimeros adimensionais.
Sendo assim, optou-se por realizar cada calculo duas vezes;, uma optando pelas
entradas préprias a situagdo de transferéncia de calor e outra substituindo
convenientemente és propriedades necessarias para que se obtivesse valores iguais
nos adimensionais andlogos da transferéncia de massa. Essa abordagem nao é
inédita e algo semelhante pade ser visto no trabalho de [13], além disso, foi uma
forma de dar prosseguimento ao trabalho sem prejuizo aos resultados uma vez que
é escasso 0 material presente na literatura tratando exclusivamente do transporte de

massa ao redor de uma esfera, conforme as condi¢cdes do problema estudado.

Realizar calculos, a principio redundantes, € uma forma de ter certeza que o
software de fato emite os mesmos resultados guando submetido as mesmas
entradas, diferindo apenas pelo modo como séo inseridas, uma sob a abordagem da
transferéncia de calor e outra sob a abordagem da transferéncia de massa, algo

proprio do software.

As simulacdes se processaram variando-se tanto os valores de Schmidt quanto
de Reynolds. Com o fluxo local calculou-se o numerc de Sherwood local por meio da

relagao [13]:

[P S

. wd*(C,—C,) (70) e

g _kd
Sh==5" (71).

Os resultados foram entdo organizados de modo semelhante aos encontrados
em [5], pelo qual se péde observar que os fluxos ao redor da esfera obtidos sdo
coerentes com os da literatura conforme pode ser visto na figura 17 abaixo. Isso
permite que o proximo passo seja dado sem receio de que algo em desacordo
interfira em seu resultado. Cada grafico representa a situagdo com um valor de
Reynolds diferente e, em cada um, as respectivas linhas os diferentes nimero de
Schmidt para os quais a simulagéo foi feita; conforme ja havia sido feito para calcular
a presséo e vorticidade locais, extraiu-se os resultados do fluxo de massa em pontos

da esfera ao longo de uma circunferéncia contida em um plano paralelo ao fluxo.
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Integrando o fluxo ao longo de toda a superficie esférica obtém-se o fluxo global,

através do qual se calcula o nimero de Sherwood global. Para esse Sherwood

global foi também feito um grafico para fim de comparagao.
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figura 18: Nu médio em fungdo de Re

Na figura 18 temos a esquerda o grafico encontrado na literatura mostrando
valores do nimerc de Nusselt em fungdo de Reynolds para numeros de Prandt
iguais a 0,7, 5 e 10 conforme a legenda. A direita o mesmo grafico foi feito a partir de
resultados obtidos por meio Nusselt em fungao do nuimero de Reynolds para Prandtl
igual a 0,7; indicado pela linha azul, Prandtl igual a 5; representado pela linha laranja

e Prandti igual a 10; representado pela linha amarela, conforme a legenda.

3.3- A movimentac¢do do contorno

Uma vez verificados os resultados relativos ao transporte de massa e
fluidodinamica designou-se ao modelo uma movimentagdo de contorno de modo a
simular o crescimento da esfera. A simulagdo foi projetada de modo a unir a
transferéncia de massa com fluido parado e a movimentagao do contorno, de modo
a reproduzir o efeito do crescimento de uma dendrita equiaxial demonstrando os
resultados apontados em [14]. Conforme o modelagem matematica, seriam feitas
simulacdes variando-se somente o nimero de Peclet uma vez gue havendo apenas

difusdo a simulacéo se processaria conforme a equacéao (64).

E importante algum comentadrio em relagdo & mudanga na geometria do
problema. Ao iniciar os testes com movimentagdo de contorno encontrou-se
inumeras dificuldades para que houvesse convergéncia no software utilizado, a

solugdo possivel requereria um computador além da capacidade de que dispunha,



42

de modo que foi imprescindivel aproveitar a simetria do problema na diregdo ®©. Um
modelo bidimensional economizou memaria suficiente para que tal problema fosse
simulado sem prejuizo aos resultados; contudo foi necessério estabelecer novos
parametros para definir a malha usada, o que gerou outro estudo desta a fim de
estabelecer o grau de refinamento necessario. Para manter certa uniformidade entre
os modelos optou-se por fixar uma taxa de crescimento de gréos e variar 0 numero
de elementos na aresta circular que representa a superficie da esfera, do mesmo

modo feito para a simulagdo modelada em trés dimensdes.

Novamente foram feitas simulacdes para a obten¢cdo do numero de Sherwood
ha condicdo mais severa do problema de transferéncia de massa. Utilizando Re=200
e Sc=10 fizeram-se simulacbes para 100, 200, 250, 300 e 500 elementos na aresta
da esfera. O valor foi comparado com a relagdo encontrada em [4]. O resultado
dessa analise apontou que 200 elementos na superficie seriam adequados para
realizar a simulagdo nessa etapa. Foi também simulada a transferéncia sem
movimentac&o no fluido e com contorno estatico, isso permitiria checar se a malha
forneceria o resultado esperado para essa situagdo onde Sh deveria ser igual a 2

conforme a relacdo Sh=2+0,6 Re">Sc? (72).

A avaliagdo da malha também foi Util para reproduzir no modelo com nova
geometria uma situagéo previamente testada e com resultado bem conhecido, com
isso certifica-se gue na transposicdo do antigo modelo tridimensional para o
bidimensional ndo houve prejuizo no que se refere a precisdo do modelo nem algum
erro na sua implementacdo. A curva ReXNu para diferentes valores de Prandt! foi

refeita e pode ser conferida na figura 19.
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figura 19: Nu em fungdo de Re obtidos pelo modelo
bidimensional

Na simulagdo onde ha crescimento da esfera foi ainda necessario estipular um
valor inicial para a esfera. O modelo assume raio inicial igual a zero, algo que nao
poderia ser reproduzido ja que o softwaré descaracterizava a aresta circular quando
esta era muito menor que o subdominio e este deveria ter uma dimens&o tal que o
tamanho maximo da esfera ndo impusesse ao contorno externo os efeitos da
difusdo. Implementou-se uma circunferéncia com o menor raio possivel e, no intuito
de verificar se haveria grande prejuizo ao resultado, realizou-se a mesma simulagao
para uma circunferéncia de raio dez vezes maior, a ideia era avaliar a discrepancia
de resultados ao final da simulacdo para os diferentes raios iniciais. Obtendo-se
valores préximos foi possivel afirmar que um raio inicial ainda menor nao alteraria o
resultado, portanto o menor raio possivel para o software era adequado para a

simulacdo mesmo que ndo se pudesse afirmar ser nulo.

A transferéncia de massa com movimentacdo do contomo foi analisada
quantitativamente por meio do célculo do numero de Sherwood associado. Nesse
caso é possivel afirmar, uma vez que ndo ha movimentac&o do fluido no entorno da
esfera, que Sh=f(Pe,) . Encontra-se na literatura essa relagéo entre o numero de

Peclet associado a velocidade de crescimento da esfera e o numero de Sherwood
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para a condicdo de estado quasi-estacionadrio. A relagéo € brevemente deduzida de
acordo com a solugdo de Martorano-Gandin-Beckermann:

5 _1—Wv(Pe) _
Tem-seque 7=~ 5  (73),
4

onde 5 é a chamada espessura efetiva de difusdo, Dg € o didmetro da esfera e

lv é a funcéo de lvantsov.

A solucdo obtida tem por objetivo, a partir das definicbes de Sherwood e da
espessura efetiva de difusdo, encontrar uma relagéo entre o numero de Sherwood e

o numero de Peclet.

O numero de Sherwood em funcéo do perfil de concentracdo adimensional & o

que se vé abaixo.

—ac*  _—ol(C—Cy)(C,=C,)]
or* oas o(riD,) s (74)

D

14

Sh=

& possivel também relacionar a espessura de difusdo com o perfil de

~ concentracac
6__ C:_ CO
TS (75)
or r=D,02

igualando as equag¢bes acima obtemos

(C,—C.)D, s _ 1
—(C.—C )SI; (76) portanto E—S_hW?)

&>

o

O que nos leva a

2

ShE T (Pe) ¢

78)

Por meio dessa relacdo & possivel simular a transferéncia de massa com

movimentacdo de contorno para uma série de valores de Peclet' e compara-la com a
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solugcdo dada acima para a condi¢ado de estado quasi-estacionario. Para a simulagao
do crescimento da esfera arbitrou-se seu diametro final como sendo igual a 1; o
mesmo didmetro usado nos casos onde nao havia movimentagao de contorno, o que
manteve a coeréncia com os valores adimensionais escolhidos nas demais
simulacdes. Simulou-se entao o crescimento da esfera para uma série de valores de
velocidade de crescimento (Vg) constante, adotando-se como instante final t aquele

onde Vg*=Dg, ou seja t=Dg/\/g.

Depois de concluida cada simulagdo extraiu-se o fluxo de massa do instante
final e integrou-o em toda a superficie, para entao calcular o coeficiente de
transferéncia de massa global e obter o nimero de Sherwood. Foi construido o
grafico onde se vé no eixo das abcissas o numero de Peclet, imposto por meio da
velocidade de crescimento da esfera, e no eixo das ordenadas o numero de
Sherwood encontrado a partir do fluxo de transferéncia de massa no caso da

presente simulagio ou calculado a partir da equacao (78) (figura 20).

Sh X Pe

== 5h COMSOL

Sh Quasi-Esta-
cionario

Sh

Pe
Sigura 20: Sh em fungdo de Pe
O que se vé &€ uma maior proximidade entre os resultados quanto menor a

velocidade de crescimento da esfera, o que indica que para velocidades crescentes

a condicdo de estado quasi-estacionario ndo € mais satisfeita.
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Conclusoes

O trabalho teve inicio com a simulacdo do escoamento de um fluido ao redor de
uma esfera. Os dados extraidos do modelo permitiram a andlise do coeficiente de
arrasto, campo de pressdes, vorticidade e linhas de corrente que puderam ser
comparados a dados presentes na literatura como pdde ser visto. Dessa primeira
parte, que tinha como objetivo principalmente validar o modelo conclui-se que,
conforme visto nas figuras 11, 12, 13 e 14, o modelo apresentou até entdo

resultados confiaveis.

Seguiu-se realizando simulagdes para avaliar entédo a transferéncia de massa
por meio de difusdo e convecgdo, a partir das quais obteve-se primeiramente a
figura 16 onde se compara o perfil de concentracdo obtido por meio do software com
outro oriundo de correlacédo analitica. Em seguida obteve-se a figura 17 de onde foi
possivel confrontar valores de Nusselt em fungdo de numero de Reynolds. Nessa
etapa do trabalho as comparacbes permitem afirmar que ainda ha boa aderéncia
entre os resultados calculados por meio do software e aqueles encontradas na
literatura, ou seja, a transferéncia de massa esta também sendo modelada

corretamente.

Por fim simulou-se o caso onde a transferéncia de massa por difusdo ocorre
simultaneamente @ movimentacio do contorno. A correlacdo conhecida (78) permite
estabelecer uma relacdo entre o nimero de Peclet e o numero de Sherwood na
condigdo de estado quasi-estacionario. No modelo, o numero de Peclet foi inserido
por meio da definicgdo da velocidade de crescimento da esfera e o numero de
Sherwood calculado apds a simulagao. A figura 20 indica um desvio entre o nimero
de Sherwood calculado no modelo e o nimerc de Sherwood calculado a partir da
correlacao, sendo que esse desvio € tanto maior quanto maior a velocidade de
crescimento da esfera. Isso permite concluir que conforme o numero de Peclet
aumenta, ou seja, a velocidade de crescimento da esfera aumenta; o problema deixa
de estar em estado quasi-estaciondrio, a correlacdo (78) é valida para numero

pequenos de Peclet.
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