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Resumo

O presente trabalho tempabjetivo estudar as estruturas do escoamento turbulento na
agua proximo a interface liquidgas com deformacéo negligencidvel e seus efeitos na
transferéncia de compostos. A simulacdo das grandes escalas (LES) com modelagem
dindmica de submalha foi utikda para a representacéo da turbuléncia usando o codigo
FLUENT. O fluido foi considerado newtoniano, incompressivel e isotérmico. O modelo
matematico foi validado com dados de simulacdo numérica direta (DNS) da literatura.
Foram realizadas simulacdes camimeros de Reynolds baseados na velocidade de
friccdo iguais a 150, 640 e 1280 e com numeros de Schmidt iguais a 1, 200 e 580
permitindo assim investigacdes especificas dos efeitos desses parametros governantes.
Os resultados de validacdo mostraram quet@dologia € adequada na compreensédo do
transporte de escalar e na visualizagdo da turbuléncia (estruturas coerentes). Analises
qualitativas da distribuicdo de vorticidade, divergente de superficie, concentracéo
instantanea de escalar e flutuacdo de cdragio de escalar mostraram a existéncia de
estruturas turbulentas agindo no transporte do escalsas H&m aspecto quase
longitudinal, existindo de forma coniratativa e agindo na formagao de movimentos
verticais ascendentes e descendentes proximtedace. A influéncia do nimero de
Reynolds esta principalmente associada a reducdo da espessura da subcamada difusiva
devido ao aumento da mistura da grandeza escalar no seio do escoamento. As estatisticas
da turbuléncia para os diferentes numeros den®dy indicam variacdes consistentes

nos resultados do escoamento e transporte do escalar com a variacdo desse parametro. A
espessura da subcamada difusiva préxima a superficie livre diminui fortemente nos casos
em que o numero de Schmidt aume@am relgéo ao coeficiente de transferéncia de
massa, entre 0s casos investigados, o valor maximo foi obtido para o niumero de Reynolds
e 0 numero de Schmidt é 1, enquanto a simula¢éo correspondente ao nimero de Reynolds
igual a 150 e Schmidt igual a 580 resultavatmr minimo.Os valores intermediarios do

coeficiente crescem com 0 aumento de Reynolds e diminuem com o0 aumento de Schmidt.

Palavraschave: Transferéncia de Massa, Volatilizacdo, ComoegosOdorantes,
Turbuléncia, LES



Abstract

This work aims to study téturbulent flow structures the water near the gdiguid
interface with negligible deformation and its effects on the transfer of compounds. The
Large Eddy SimulatiolLES) with dynamical subgrid modellinggas used to represent

the turbulence using th&LUENT code. The fluid was considered Newtonian,
incompressible isothermal. The mathematical model was validatte®inect Numerical
Simulation (DNS) data from literature Numerical simulations were performed with
Reynolds number based on the frictiglocity equal to 150, 640 and 1280 and Schmidt
numbers equal to 1, 200 and 580 thus allowing specific investigation of the effects of
these parameters governing the mass transfer phenomenon. The validation results show
that the method is appropriate understanding the transport afarbulence suctures
visualization(coherent structures) that directly affect the process. Qualitative analysis of
the distribution of vorticitysurface divergentscalar instantaneous concentratiamd
scalarconcentratioril uctuation showed the existenceufbulent structures acting on the
carriageof scalamear the free surface. The coherent turbulent structures visualized in the
domainhave almost longitudinal aspect, existowntrarotative vortices that act dhe
formation of vertical upward and downward movements close to the interface. The
influence of the Reynolds number is mainly associated with reduced thickness of the
diffusive sublayer due to the increase smialar mixing in the bulkThe turbulence
statisticsfor different Reynolds numbers indicate consistent variations in the results of
the flow and transport of thecalar dudo the variation of this parameter. The thickness

of the diffusive sublayer near the free surface greatly decreases in cases where the
Schmidt number increaseglith respect to mass transfer coefficient between the cases
investigated, the maximum value was obtained for the Reynolds number and the Schmidt
numberequal tol, while the corresponding simulation to the Reynolds number of 150
and Schmidt equal to 580 resulting in minimuihe intermediatevalues of the

coefficientincrease with increasing Reynolds and decrease with increasing Schmidt.

Palavraschave: Mass transfer, Volatilization, Odorant compounds, Turbulence, LES,

Quiescent gstiaces.
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1 Introducao

A transferéncia de massa de gases pouco sollveis ateavdsrthces liquidgas € importante

para uma ampla variedade de aplicacdes, como a emissdo de compostos odorantes em estacoe
de tratamento de esgoto (Hudson e Ayoko, 28d&)denet al, 2008; Santost al, 2013, o
lancamento acidental de liquidos swlo (Chacet al, 2009 e a quantificacdo da absor¢éo de

COz e metano pelos oceanos (Jahne e HaulRecker, T88&yet al, 2005; Magnaudet e
Calmet, 2006 Hasegawa e Kasagi, 200§)e ten relacdo direta com o entendimento dos

processos envolvidos raguecimentogl o b a éfeitwesit G f a o .

Superficies livres quiescentésaracterizadas peloalxo grau de agitacasuperficial) sdo
frequentemente encontradas em estacdes de tratanmtexemplo, em tanques de
sedimentacao e lagoas de estabilizaBiwersos gases odorantes de interesse ambhieaisl

como o HS encontran-se dissolvidos nas aguas residuais destas unid&des. estimar a
emissdodesse gases dissolvidos podem ser usados experimelgtosampoe nodelos
algébricosEsses modelosestimam adxa de emissao dos gases da fase liquida para fase gasosa
consistem do balanco de massa do gas de interesse na fase liquida evifxdhgemecanismos

de remocéaalo gas da fase liquidaendo a volatilizacao o principal deles.

Na interface liquidyas éformadauma fina camadande a turbuléncia é reduzida e os
processos de difusdo predominafxs espessurade cada lado da interface dependem da
geometria, propriedades fisicasélaidose das caracteristicas do escoamento nas fases liquida

e gasosaA medicdo experimental dessa camada € de dificil execucdo e os experimentos de
campo tem alto custo e aplicacdo limitalen contraste, os experimentos numéricos tém boa

aplicacaqratica e custo relativamente baixo.

A simulacdo computacionabnsiste a soligdo das equacdes da conservacao de massa, da
guantidade de movimento e da espécie quimica, permitindo determinar os campos de
velocidade, pressao e concentracédo do escoanigntscoamentmturbulents, é obtidauma
evolucédo estatistica, ao invés de hesioo campo de escoamento instantaWesometodologias

mais usuais na modelageanatematica de escoamentos turbulentos sdmwdagdo numérica



direta DNS- Direct Numerical Simulatio), as equacdes médias de Reynolds (RAREynolds
Averaged NavieStoka) e as simulagdes das grandes escalas-(L&8e Eddy Simulation

A simulacdonumeéricadiretaresolve todm espectro de energia associado ao escoanukside
asgrandes escalas até as escalas de Kolmogqumséao as escalas de dimenséo, tempo e
velocidade dos menores vortices encontrados um escoamentoO ideal é simular o

escoamento usando DNSrgue todo o fendmeno pode ser visualizado.

Por causa da alta precisdo da DNS, muitos autores tém utilizado esta técnica para o estudo da
volatilizacdo @& gases na interface gé#guido, entre outrosNagaosa (1999), Fulgosi et al.

(2003) e Hasegawa e Kasagi (2009). Entretanto, o elevado custo computacional limita as faixas
dos parametros fisicdavestigadosA combinagdo de uanaltaresolucdo espacigbrande

namero de pontos de majiaum passo de tempo pequeno leva a custos computscitena

DNS muito altos, mesmo em baixos nimeros de Reynolds.

Se por um lado, DNS resolve todas as escalas da turbuléncia, por outnodelssdas
equacdes médias de NewStokesfornecem apenas informacdes sobrguentidades médias
das variaveis importantes que descrevem o0 escoampeét brnecendo detalhamento

adequaddJiang €eLai, 2009),porémdemanda menor esforco computacional.

Como metodologia intermediariate;iDNS e RANS, LES tem se mostrado adequada a solucéo

de problemas de transferéncia de massa de gases, porque permite resolver escoamentos con
nameros de Reynolds e Schmidt compativeis com aplicacdes praticas. Isto € possivel porque
somente as grandes akxs do escoamento sdo simuladas, sendo as pequenas escalas

modeladas.

As grandes escala® escoamentdominam as transferéncias de massa e enekg pequenas
escalassdoimportantes na geracao/dissipacdo das grandes estadssrutura dos grandes
vortices é fortemente dependente da geometria e deematdo escoamento, sengmeenores
vortices universaidDentro da metodologia LES, a influéncia das menores escalas nas grandes

escalas é modelada utilizando um modelo de submalha.

O uso de DNS Direct Numerical Simulationpara o estudo da transferéncia de massa na
interface liquidegas tem sido significativamente encontrado na literatcientifica, entre
outrosLombardiet al (1996),Nagaosa (1999), Fulgost al (2003)e Komori et al (2010).



Eses estudos mostraram importantes detalhescdmps de velocidade e caentracao
proximos a interface mostraramainda,uma conexao direta do campo de concentracdo com

0s vortices ejetados da superficie. Entretanto, a principal limitacdo destes estt&los
relacionada ao esforco computacional necessario para DNS, que limita o es&derdds
simulacdes efetuadadestes estudos o valor Be, calculado usando a velocidade de friccdo

e a espessura da camada lireg& entre 150 e 200. Segundo Magnaedadimet (2006), este

fato faz com que a estrutura do escoamento e campos escalares préximos a superficie
apresentem caracteristicas especificas de escoamentos conRBairgpedindo algumas
conclusdes mais gais e de aplicacdo mais diretprablemas rais, visto que simulacdes de

situacBes de real interesse pratico devem ser realizaddRquaardem de 0

Deste modpalguns autores tém empregado LES para simular o problema visando alcancar
valores deRemais proximos as situacdes praticas, entiteos Dong et al (2003) Calmete
Magnaudet (2003 Magnaudet e Calmet (2006)e investigeam 0 problema com simulacdes

para valores d&e mais elevadosEntretanto, simulagdes LES anteriores que exploraram o
efeito das variagbes dRecom valoresnaiselevadosmantiveram valores dgcproximos a 1,
enguanto que simulacdes que exploraRemais elevadgamantiveram valores decabaixo

de 200, que ainda estdo abaixo dos valores de compostos com maior interesse pratico como
CO0u HS. Além disso, essaimulacdes ndo exploraram os efeitos das variacGessbdre

a transferéncia de massa. Tais estudos estéo limitados a simulacées DNS paRegeBms
(Nagaosa e Handler, 2011

Neste contexto, @mbjetivo geral do presente estudo \@lear a influén@ do namero de
Reynolds e do numero de Schnsdbre as caracteristicas do escoameladransferéncia de
massa @0 coeficiente de transferéncia de massa na fase liquida de um escoamento turbulento

em um canal com deformacao negligenciavel.
Com base este objetivogeralfoi possivel definir os seguintes objetivos especificos:

- Investigar o desempenho do modelo LES no tratamento da turbuléncia na regido
préximaainterface géadiquido;

- Avaliar a influéncia das condi¢des de escoaménfluéncia do nimerde Reynolds)
e do tipo decomposto (influéncia do nimero de Schmith)taxa de transferéncia de

massa,



- Calcular o coeficiente de transferéncia de massa fase liquidaresolvendo
numericamente as equacdes de conservacado de massa, da queatidagenato e

espécie quimica.

Este trabalho é dividido em 6 capitulo&dpds introducdo, oCapitulo 2 apresenta a
fundamentacéo tedrica fornecendo uma visédo geral de escoamentos turbulentos em canal com
transferéncia de massa. No Caluif3 é apresentadareviséo bibliografica acerca tlonapara
contextualizar de trabalhoem relacdo a producéo cientificd.metodologia utilizada ege

trabalho é apresentada Capitulo4, onde §o descris a modelagem matemética, modelos de
submalhae detalhes da simulacdo computaciokalalizando, oLapituloss e 6apresentam

resultados e discussfeseeomendacdgsara trabalhos futuros, respectivamente.



2 Fundamentacéao teorica

Comodescrito no Capitul@, o foco de interesse do preseeséudoe atransferéncia de massa
em escoamentos turbulentos de canal aberto sob superficieglivdeformavelEste capitulo
apresenta algunindamentos teoricosobre o tema emuatro secdes(i) Visdo geraldo
escoamento turbulentm canal(ii) Turbuléncia(iii) Transferéncia de massae) (Paémetros

governantes.

2.1 Visao geralda transferénciade massa entanais

O escoamento desenvolvido em um canal aberto € caracterizado pela existéncia da interface
entre dois fluidos: agua e ar. As forcas de cisalhamento na intddpeadem da velocidade

do escoamento do ar em relacdo ao liquidanais abrtos com superficies livres sao
encontrados em areas da engenharia que envolvem recursos hidricos tais como rios, lagos,
esgotos domésticos e industriais, canais de navegaga® outros. O escoamento da agua em
canais abertos é governado paedgsacdedasicas d mednica dos fluidos é normalmente

um escoamento turbulento.

Para predizer o mecanismo de transferéncia de uma grandeza(esassarou energiajn um
escoamento turbulento sob superficie lidetalhes das estruturds escoamentpreciam ser
esclarecidosEm simulacbes computacionais, escala espacial @ escalatemporal da
turbulénciaestao relacionadas as dimensdes caracterigtca@®minioque se deseja estudar.

No entanto, ess escala ndosaosuficientes para caracterizar a twrl&ncia.O valor médio da
velocidade ou de qualquer outra propriedade ndo fornece a intensidade da turbuléacia. Es
intensidadet dada pelo valor de RMS da flutuacéo da velocidadgitudinal, por exemplo,

dad por:

Eq 2.1

ondeod é o valor da flutuacdo da velocidatke dire@o



A difusividade moleculade massa de uma substanwegua O € muito menor do que no

ar. O nimero de Schmid¥® 'j O é a razdala difusividade da quantidade de movimento
(viscosidade cinematicaeladifusividade do composto em um fluidGompostos odorantes,

tais como, sulfeto de hidrogéni®q=580), possuem altaolubilidadena agua e grande
resisténcigara transferéncia de nsasa fase liquideEm contrapartidacompostos com baixa
solubilidade (maior volatilidade) psgem numeros de Schmidt menoregrigura2.1 exibe

valores dos numeros de Schmidt e a solubilidade para compostos onde o controle da
transferénciade massacontece na fase liquida (por exempleSHou na fase gasosa (por
exemplo, S@. Nesse estudo, somente a fase liquida sera investigada.
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Figura 2.1 - Relagédo entre solubilidade e ninmede Schmidt para diversos compos
Adaptado delanzen (2006)

A Figura2.2 representa esquematicamentegooninio de célculo do escoamento em um canal
aberto As fronteiras lateraientrada e saidsfiotranslacionalmente perit@as.Estas direcdes



sado consideradas homogéneasestudo ddransporte da grandeza escdkm inicioapdso
monitoramento das esisticas da turbé&ncia do escoamento indicar balesenvolvinenta
Este transportecorreradevido acsentido de giro dos vérticegie se formam no ddmio. No
escoament@m um canal aberto, as estruturasbtidentas tendem a determinarfluxo do

escalar na interface

Interface — superficie livre

Entrada E

Ly

Saida

Lz

Parede solida

e 7
/’ ,’
P _,

Lx

Figura2.2i Representacdo esquematica do canal aberto simulado

2.2 Turbuléncia

Em umescoamento turbulento as particudasfluido rapidamente se misturam, enquanto se
movimentam ao longda direcdo principado escoamento, devido as flutuacbes aleatérias no
campo trdimensional de velocidade®s movimentos turbulentos sdo caracterizados por

flutuacdes instantdneas de velocidade, temperatura e outros escalares.

Como exemplo disto, Bigura2.3 mostra a variacdo do campo velocidade em umopent
funcdo do tempo. A linha tracejada representa a velocidade média da série temporal. A
velocidade instantaneam um ponto genéric@ dada pela soma de um valor médio e da sua

flutuacdo, send®0 6 6 6 0O.



\ /

Figura2.3 - Flutuacdo da velocidade ao longo do tempo em um ponto do escoamento

Uma das caracteristicas dos escoamentos turbulentos é a multiplicidade de escalas, ou seja, &
presenca de vortices em uma larga gama de escalas tengpespaciais. Dentro de um campo
turbulento, conforme Stull (1988), vortices de diferentes tamanhos contribuem para energia
turbulenta total. Dentro dss espectro, os maiores voértices drenam energia do escoamento e a

transferem para vortices menorestes para vortices ainda menores.

A Figura2.4 (a) mostra a representacdo das escalas de um espectro no espaco fisico: pequena
escala ubmalhy e grande escala (resolvida) em uma malha computacional de [Xrgas

mesmas esdas sdo representadas em escala logaritmica no espaco de Fourier (dominio da
frequéncia).narigura 2.4 (b). Nese dominio, os vortices passam ser representados por sua
frequénciaagrande escala (resolvida) corresponde as b&ie@séncias, enquanto a pequena
escalagubmalha corresponde as altas frequéncias

Uma observacdo mais detalhada Eigura 2.4 (b) permite identificarduas escalasde
comprimento caracteristisguedelimitam o subdominiou sulfaixainercialdaturbulénciaa

escala de comprimento #®Ilmogorove a escala integraDsrespectivosiimeros de ondsfo

indicadbs por 'Q eQ. A escala de Kolmogorov denota a escala dos menores VOBERE2).

Nessa escala de comprimento, a dissipacao de energia ocorre devido as for¢as viscosas. Assim,
o comprimento de Kolmogorow € funcdo da viscosidade cinematica e gaipacédo da
energia cinéticaNa metodologia DNS toda o espectro é resolviekdd adaixas frequéncias

(grandes escalasy altas frequéncias (pequenas escalas).



Resolvida Resolvida Submalha
~ A ;
S
=5 5
3
Eriergia
| contendo escala Sub faixa
integral viscosa
Submalha K. =r/A Log(k)
A
(a) Espaco fisico (b) Espaco de Fourier

Figura2.41 Processo de filtragem: escalas resolvidas e escalas modeladas (adej@adaut

1998) Representacdo dos espacos (a) fisico e (b) Fourier

P
10T
— o H- o e Bq.22

em gue- representa a escala de Kolmogorevaetaxa de dissipacéo definida como:

—a

@e Eq.2.3
- pU —. 9.2
P o
A Figura2.4 (b) mostraa operacgdo de filtragem que introduz o ndmero de ondajue

correspondeao nimero de onda dmrte, a partir da qual, os vortices sdo modelados na

metodologia LES

0 é diretamente calculado a partir do comprimento de dbn® espaco fisicdustradona
Figura2.4 (a) Y é assumido como sendo igual ao tamanho da malha computaRiemaenos
nameros de ond®) U correspondm as grandes estruturas e grandes numeros de onda

"Q 0 correspondem as pequenas estruturas.

Na metodologia LES, a dinamica das estruturas das grandes escalas é resolvida, enquanto o
efeito da turbuléncia das pequenas escalas € modelado, usandcels rdeslibmalha Esta
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metodologiase baseia m fato dos maiores vortices serem 0s principais responsaveis pelo
transporte da quantidade de movimento, energia e outros escalares. Os menores vortices Sao

pouco afetados pelas condicdes de fronteira.

2.3 Transferéncia de massa

No casem que dransferénciale massa ocorre sentido liquidagas e a concentracéo na fase
liquida € maior que a concentragiofase gascorrea volatilizacdo No entantono caso d
transferéncia @o sentido gatiquido, situacao m quea concentracdo na fase gasosa € maior

que concentracada fase liquidacorrea solubilizacédo

A volatilizagéo pode ser entendida como o processo de transporte de massa de um determinado
composto que se encontra dissolvido em um meio liquido eeggtrarsfere para um meio
gasoso adjacent®e um modo geral, a massa do composto de uma determinada espécie

quimica é transferida de uma regido de maior concentracdo para outra de menor concentragao.

A forca motriz para a transferéncia de massa é o gitadile concentracdo entre a fase liquida

e a concentracdo de equilibrio na fase gasosa. A emissédo ésmasoforcas motrizes sao
elevadas e a resisténcia a transferéncia de massa € baixa. O movimento molecular da matéria,
nao é unicamente dependenteddfarenca de concentracdo do sollEssemovimento pode

também ser decorrente das diferencas de temperatura e pressao.

A interacdo também pode ocorrer de forma macroscoépiestedaso, a forca motriz é o
gradiente deoncentragdo e a resisténcia ao fpante esti associada a interacdo soluto/meio e
a acdo extern&ssa acao externa relaciesecom as caracteristicas do escoamento do fluido

e da configuracdgeomeétrica do problema. Esse fenbmeno é conhecido como convecgao.

Um compostdissolvido ra faseliquida podepassr para fase gasosaom maior ou menor
facilidade por difusdo, convecgdo ou por acbes externas ou ainda a associacdo desses

mecanismos.
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2.3.1 Particdo docoeficiente detransferéncia

Segundo Mathtapi e Joshi (2007) em processosatesfer@cia de massa através de uma
interface, a resisténcia mais importante esta em uma regido muito pequena préxima a interface
e varias abordagens sédo feitas para resolver os fendbmenos de transporte através desta fine
camada. A teoria mais usada € a tegoisfilmes desenvolvida por Lewis e Whitm#&i924) e

utilizada porMackay e Yeun (1983).

A teoria dos filmes sugere que, na interface de um liquido em movimento e um gas, existem
duas finaxamadas de fluido em repoudtstas camadas sadjacentes a cada uos lados

da superficie de contato entre o gas e o liquido, nas quais esta localizada a resisténcia a
volatilizagdo.O modelo considera que no interior da camada limite de concentragéo existente
na superficie liquida, os efeitos de agitacao turbulentdesjreziveis quando comparados aos

do seio daescoamentoDesta forma, quem controla 0s processos no interior da camada limite

de concentracdo é a difusividade molecular.

De cada lado da interface @gua existe uma camada limite de concentracdo denaamfilvad.
Com dado quera cada filme é considerado um gradiente de concentracdo e que no interior de
cada fase exista agitacdo suficiente para eliminacdo desse gradiente, ou seja, em pontos além

do filme, a turbuléncia é suficiente para eliminar o gradiéateoncentracao.

Interface

Transferéncia de massa

Figura2.51 Filme liquido e gas. Adaptado de Gostelow e{2402)

De acordo com a teoria dos dois filmes, os fluxos de massa da substancia A nas fases liquida

0 egasosal sdo dados pelag.2.4 e Eq.2.5, respectivamente:
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Eqg.24

_.
Oz

0 5 0 j
0 ' 0 h h Eq.25

onde 0 el s&oosfluxosde massa da substancie [kgh?s], respectivameet nas fases
liguida e gasos# sdo as concentracdes dissolvidasomposto no interior do liquido e do
gas, respectivamente dkg/m’l e 6  ed | sdo as concentragdes do compostdlegim’]

na interface da fase liquidagasosarespectivamente.

As equacbekq. 2.4 e EQ. 2.5 podem ser reescritas como:
0 Q65 06y Eq.2.6
0 Qo6 06 ; Eq.2.7

Os coeficientes de transferéncia de md@%2Q nas fases liquida e gasosa, respectivamente,
sao dados pelaq.2.8 e Eq.2.9.

o O
Q Eq.2.8

o O
Q Eq.2.9

ondeO A0 s&oos coeficients dedifusio moleculaem [nf/s] nas &ses liquida gasosa & e
‘Q sao a espessurado filme em[m] conforme mostrado niaigura2.5, que correspondem a

espessura da camada limite de concentragéo.

Os valores d&®AQ dependem da velocidade fluido, da temperatura, da geometria de estudo

e de propriedades do soluto, como o coeficiente de difusdo e viscosidade. As concentracdes
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0 e0 pemcondicdes de equilibrio podem ser relacionadasneiodaConstante de Henry

(Kn) nasuaformaadimensionatonforme apresentado pdiunz e Roberts1(989)

L Eq.2.10

Oz
=xj

Munz e Roberts (1989) disponibilizam outras maneiras de expressar a Constante de Henry e
suas respectivas correlacbes. Com frequéncia, a Constante € também expressa como uma
relacdo entre a presséo de vapor do gas e a concentracdo da substancia na fase liquida con

unidade em atrm®mol.

Essa situagdo representa um equilibrio dinamico, semtiderado que o fluxo de massa no
sentido gadiquido compensa o fluxo de massa no sentido liggakde forma que o balanco

final se torna nulo. Nos casos em que esse equilibrio ndo esta configurado, os fluxos nédo se
anulam, sendo verificada uma traméfecia de massa efetiva entre as fab#ssmo nessas
condi¢cbes em que ha transferéncia de massa efetiva entre as fases esasjdenaa interface

gasliquido o equilibrio estabelece de maneira instantanea.

Consideranda 0 0 fluxo tota), na situacéo de equilibrioobtida a equacao:
N6y 6 f Qo6 5 06 Eq.2.11

depois de substituq.2.10emEq.2.11 obtémse:

8 =« : Eqg.2.12

Substituinddeq.2.11 emEq. 2.8 tem-se:

' a0 AL Eq.2.13
""" 900 o Y °°F o a-&
ondevu ———— € o coeficiente global de transferéncia de massa na fase liquida que

pode ser reescrito como:
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P P

Analogamente para a fase gasosa a segeqotcao € dida:

, fo)e. . . " .
V] —=——— 0 RU 0 f U 0 jL 0 j
Q QL h h h h Eqg.2.15
ondev —— é o coeficiente global de transferéncia de massa na fase gasosa que pode
ser reescrito como:
L Eq.2.16
) Q Q

ParausaraEq.2.13, é necessariconhecer os valoresde,0 ;,0 e 0 .paraumacamada

de mistura homogéneéa j; pode ser assumido iguabay , porémo ; naopodeserassumido

igual a0 e umamedicaona fase gasosa muiéxima ainterfaceprecisaserrealizada.

Nesta metodologia os fluxos sédo determinados com base no coefudratiele transferéncia

de massa na fase liquida (). Entretanto, a determinacao desses coeficientes de transferéncia
requer medicdes experantais ou simulacdes computacionais para determinacao das variaveis

de interesse, tais com® hQRQ eQ .

2.4 Parametros governantes

Importantespara oestudo da transferéncia de massa na interface ligdisiao numero de
Reynolds eo numero de Schmidt sdo os parametdisnensionaigovernantesO primeiro
relacionase ao escoamento, e portanto, a turbulémei@amada hidrodinamida o segundo,
referese ao compostagendo relacionada sulrtamada difusiva. Goco de interesseeste
trabalho € estudar e detalhar a influéncaessesparametros na formacdo das camadas
hidrodindmicas e de concentracao junto a interface. Além desejaseinvestigara influéncia
desses parametros transporte da grandeza escalar ao longo do dominio de caltataxa

de emissddo composto por volatilizacéo
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Reboux et al(2006)observam que&alores de interesse em aplicacdes praticas de numeros de
Reynolds sdo da ordem *1(No caso de nimeros de Schmidgsegawa e Kasagi(2009)
observam que esses valoesio na faixa de 1 a 20Paracompostodorantesa constante

dalei de Henryna sua forma adimensionakegundo Hudson e Ayoko(2008pssui valores

inferiores a 16.

O numero de Reynoldsuma grandezadimensionatalculadaela Eq. 2.17 que expressa a
importancia das forcas de inércia (associadas ao efeito conveetivaglacdo as forcas
viscosas. Este nimeéousado para caracterizar o tipo de escoamento (lamitarbolento).

Para um valor pequeno de Reynolds o fluxo @xibquenas instabilidades viscosidade do

fluido tende a reduzir os efeitos destas perturbacdes e dissipar as oscilagdes. Estas oscilagdes
sdo amortecidas se os efeitos viscosos forem grandes o suficiente, o escoamento é dito laminar.
Nos casos em quis esforcos viscosos ndo sdo fortes o suficiente para amortecer as oscilacdes
em relacdo as forcas inerciais, as instabilidades geradas provocam movimento de rotacdo e o

escoamento é dito turbulento.

vo 2@ Eq.2.17

ondeo € a velocidade caracteristicag a massa especifica do fluid@xé o comprimento
caracteristico € é a viscosidade dinamica do fluido. O valor de Reynolds critico estabelece a
passagem do regime laminar para o turbulento éndietedo experimentalmente para cada

configuragdoNeste trabalho, o nimero de Reynolds é calculado a partir da velocidade de

friccdo 6. dada por 1.j” ondet. € atenséo de cisalhamento na parede solida massa

especifica do fluido

O numero deéschmidtcorresponde a razdo entre mecessos de difusdo dgantidade de
movimento e de massa, sendo proporciamalacdo das espessuras das camadas hidrodinamica

e de difusdo de massa. A expredsg§a?.18 fornece os valoresedseadimensional.

Y& Eq.2.18

Ol «

onded e O sdo respectivamente a viscosidade cinematica e a difusividade da espécie quimica

gue se difunde no fluid®arauma dada temperatura, um composto, que apresenta difusividade
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diferente quando dissolvido em fluidos diferer(f@sr exemplo, agua e agpresenta numeros
de Schmidt diferente®© numero de Schmidt considerado para o sulfeto de hidrogéss) (H
no presente trabalho é 580 (difusdo d& ldm agua a 2@). Outro paranteo adimensional

importante € a constante da leildierry adimensional dada pefay. 2.10.

A Figura2.6 exibe a relacéo entre a volatilizagcéo, turbuléncia e a resisténcia a transferéncia de
um composto assiderando agua e ar. Conforme mencionado, esta resisténciagpadais
importantena fase liquida, na fase gasosa ou em ambas as fases, dependendo das propriedade:

guimicasdas substancias envolvidas (solventes e solutos)

10”7 10°° 10°° 107! 107° 1072 107!
[ T T TTII [ T T TTTI [ T T TTTIII [ T T TTTIII [ T T TTTIM [ [ T LI
Menos volatil
que a agua
. Volatizag&o moderada
Quase néo volatil Kg e Ki importantes

Volatizagéo lenta Volatizac¢ao répida
Kg dominante Ki dominante

Volatizacdo dependente da velocidade do vento

Volatizagédo dependente da
turbulencia na fase liquida

[T T TTI00] [T [ TTTI0] [T T T T ITIT [T T I [T T II10
107’ 1078 10°° 107! 1078 1072 107

Figura2.6 - Relacdo entre a constante da lei de HeKp) € volatilidade- Adaptado de
Hudson e Ayoko (2008)

Nos casos em queconstante d lei deHenryadimensionatem valorinferior a10° o processo
de volatilizacdo é dependenda velocidade do vento, enquanto para valores desta constante

superiores a 1®a volatilizacdo é dependente da turbuléncia na fase liquida.

Sander (1999) apresenta valores para a constante da lei de Henry para subsg@mitas e
inorganicas de imgrtancia ambiental & 20 (escrito em uma forma dimensiosamoKH /RT)
Foramapresentadosovevalores de referéncia da constangdei de Henry para o sulfetde
hidrogénio compreendidos entre 1.0%#01.0x1mol/atm.dnm sendo que seis das referésci
citadas correspondem ao valor igual a 1.0xd@l/atm.dm Hudson e Ayoko (2008)

analisaranvalores tipicosla Gnstante délenryparadiversos compostos odorantes.
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3 Transferéncia de massa em escoamentos

turbulentos

O objetivo do presente capitulo gresentapesquisasnaisrelevantesobreatransferéncia de
massaem escoamentos turbulentdesenvolvidos emanal aberto comuperficiesil/re com
deformacdo negligenciaveD capitulo € dividido em trés secdes principais:DINS de
estruturas de vodes e tansferéncia de grandeza escdl@r,LES de estruturas de vortices e

transferéncia de grandeza escal@i) Experimentogle laboratoriale transferéncia de massa.

Vérios estudos vém sendo realizados ao longo destes anos devido ao grarsde idsréareas
industrial e ambiental no tema transferéncia dessa em escoamentos turbulentas.
principais abordagens para estudar os fendmenos envolvidos sdo experimentos numéricos e
experimentosle laboratérioSe por um lado, os experimentieslaboatériosdo essenciais para

o0 completo entendimento dos processos, por outro eles representam altos custos e demandarr

controle rigoroso dos parametros envolvidogue limita a sua aplicacao.

Com relacdo aos experimentos numeéricos, basicamente, existmmgdndes classes de
metodologias para lidar com escoamentos turbulentos: DNS ,aaléf$ dtradicional RANS.

O que distingue estas duas metodologias é a resolucéo integral ou ndo de todas as escalas d
espectro. De fato, os trabalhos de DNS sao limgtaaldaixos nimeros de Reynolds por
demandarem alta resolucéo espacial e temdomalcontraste, por simular a parte do espectro
referente as grandes escalas, a metodologia LES permite a simulagdo de escoamentos com
namero de Reynolds maiores. Surge, namiot outro desafio. d estudos de transferéncia de
massagu seja, naqueles estudos onde a grandeza escalar é ressldddoslisponiveis sao

pouco detalhadog, ndo tratam deompostos cujmimero Schmidé elevado Embora muitas
pesquisas utilizersimulagdes computacionais para resolveampode velocidade e o campo

de concentracdo, ndo existem estudos que considerem as caracteristicas do eoqumosto

investiguemainfluénciade parametros fisicos transferéncia de massa

O objeto de estudo dwesente trabalho ésamulacdo numeérica do escoamento turbuleoto

transferéncia de massa em canal aberto. A metodologia LES &scolhida @ra incluir os
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efeitos da turbuléncia no escoameptirque permite experimentos com nimeros de Reynolds
e nimero de Schmidt mais elevadede interesse ambientdlm adequadaefinamento da
malha na dire¢cdo normdb escoamento tormessiveb célculo do coeficiente de transferéncia
de massa da fase liquida de alguns compoBtiee estes compostodestacaseo sulfeto de
hidrogénio, importante composto odorante presentestatao de tratamento de esg&ioH).

A resolucéo da malha nas outcamsdirecfespermanece inalterada. Esta estratégia relativa a
malha possibilita o calculo ameficientede transfendcia de massa porque permite queares

gradientes de concentracégjam calculados com maior acuracia.

No presenteestudoforam resolvidasas equacdes basicas que regem a dinamica do fluido:
conservacdo da massaonservacdo dguantidade denovimentoe conservacdo daspécie
quimicae algumas hipéteses foram assumitiesresolucdo numérica do modehatematico
propostq o fluido (Agua)foi tratado como um continués propriedades do fluidi&m valor
definido em cada ponto do espaco, com isso, tos®mfuncdes ontinuas do espaco e do
tempo.A aguafoi considerad um fluido newtoniano. th fluido newtoniandemviscosidade
constantepara uma dada temperaturadependente da taxa de cisalhamento sob a qual é
submetido. Também foi consideradfluido inconpressivel portantg a massa especifica,
expressa pof foi assumidaonstante, isto €, ndo varia com as variacées espaciais e temporais
da presséao termodinamidamassa do composto odorante dissolvido, também foi considerada
desprezivel na resolucdo do modélo.longo do dominiccambém as variacbes detgeratura

sdo consideradas despreziveis.

A fim de ilustrar significativos aspectos tierabalho, € importangpresentaputrostrabalhos

sobre o tema transferéncia de massa em escoamentos turbulentos de canal aberto sob superfici
livre com deformacé&oeyligenciavel categorizados de acordo com duas formas diferentes de
abordar o problemaxperimental e numéricAs duas primeiras se¢dde presente capitulo

tratam damodehgem matematica dos fendmenasa énfase especial € dada ao uso da
simulagdo nur@rica.A Ultima se¢dc dedicada investigacbes experimentais realizadas em

laboratorio.

Estudos utilizando simulagbes computaciomastran importantes detalhes do campo de
velocidades eoncentracao proximas a superficieekcionam aampo deconcentagcdo com

os voértices ejetadasa direcdo dauperficie O fluxograma apresentado Rgura3.1 sintetiza
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as atividades que fizeram parte desta revisao relaciorsa® lacunas existentes na literatura

e as prinipais atividades e objetivos do presente estudo.

Estudo de transferéncia de massa por volatilizacdo de compostos odorantes a partir de superficies
liquidas quiescentes

REVISAO BIBLIOGRAFICA
| Revisdo de estudos de transferéncia de massa aplicado a superficie livre

Revisdo de estudos numéricos de turbuléncia aplicado a superficie livre |

| Revisdo de estudos que relacionam turbuléncia a transferéncia de massa

ﬁ Revisdo de estudos experimentais ‘
3 v
Identificacdo da dificuldade

Identificagao de lacunas

Identificacdo de lacunas quanto
quanto a variagdo do niimero

a variagdo do namero de

Reynolds para aplicages pritica dasolugdo de Schmidt para aplicagdes
s experimental da cam%da limite mais praticas, especialmente
de concentragdo na Engenharia Ambiental

Engenharia Ambiental

SIMULACOES NUMERICAS: LES

Simulag¢do numérica de validagdo com pardmetros de Nagaosa (1999) e Nagaosa e Handler (2003)

Simulagdes numéricas realizadas para diferentes niimeros de Reynolds (Re=150, 640 e 1280)

Simulagdes numéricas realizadas para diferentes nimeros de Schmidt (Sc=1, 200 e 580)

RESULTADOS: Estudo das estruturas formadas sob a superficie livre

Descricdo e analise das estruturas turbulentas formadas proximas a superficie livre

Relagdo entre as estruturas turbulentas formadas proximas a superficie e o transporte da grandeza
escalar

RESULTADOS: Influéncia dos parimetros governantes

Influéncia do nimero de Reynolds no escoamento e transporte da grandeza escalar

Influéncia do nimero de Schmidt no transporte da grandeza escalar

Analise da influéncia dos pardmetros governantes no coeficiente de transferéncia de massa

Figura3.11 Fluxograma das atividades realizadas neste estudo
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De um modo geral, as simulacdes efetuadas com DNS sao limitadas a baixos valores de
Reynolds, devido ao grande esforgco computacional. O niumero de Schmidt desses estudos é
guase sempre igual a unidade. Em contrapartida, os estudos que utilizam a metodologia LES
tratam de escoamentos com nimeros de Reynolds maiores, mas néo existe na litexiara es

onde haja uma preocupacao com o tipo de composto ou com a influéncia de ambos, os nimeros

de Reynolds e Schmidt, no coeficiente de transferéncia de massa.

3.1 DNS de estruturas de vortices e transferénciaadgrandeza escalar

Varios experimentos numéricaem DNS foram realizadasa faixa de numero de Reynolds

de 130 a 60@baseado na vetidade de friccdoe numero de Schmidt igual aQs trabalhos
sumarizados aqui apresentam e discutem resultados de estatisticas da turbuléncia tais como
momentos de 13rdem (média) e 22 ordem (RM8as variaveis de interesgalidados em

geral com dados experimentaism alguns casasio também apresentadosmmmentos dé2

ordem 6kewnegse 42 ordemflatness.

Kim et al (1987) estudarano escoamento turbulentam um canal aberto usando DN®mM
numerode Reynolddgual a B0 (baseado @& velocidade de friccdoO numero de Schmidt
usado foiigual a unidadeAs dimensdeglo dominio forant N @ N wionde] é alturado
canal. Foram utilizados192x129x160pontos.No limite superior e inferior do dominio os
autores usaram condi¢do dealeslizamento livree ndo deslizamentaespectivamenteAs

estatisticasaturbuléncia foram comparadesm resultados experimentais

Nagaosa(1999usou DNS para simularo escoamento turbulenem um canal abertoom
namero de Reynolds 1§Baseado na velocidade de friccaph @\ @ ond€ é aalturado
canal Foramusado96 nés na diregddo escoam@o, 108 nos na direcdo transversal e 81 na
direcdo normal ao escoamen@ondigdesde contorno periddicram assumidasas direcdes
transversal e longitudinab escoameni@ondi¢cdo de ndo deslizamento no contorno inferior e
deslizamento livre no contieo superiorO estudadetalhou aestruturas coerentésrbulentas
formadas sob auperficie livre e a interacdo das estruturas com a superfidigstruturas
coerentes sao estruturas existentes em um fluxo turbulessas estruturasio estruturas
persstentesde facil visualizacaoA validacaofoi feita usando dados experiment&sestudo

mostrou que existe uma relagdicetaentre o tensor tensdo de Reynolds e o fluxo turbulento
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detransporte da grandeza escalar. O estuddag@os@ Handle(2003) discuiu o escoamento
com numero de Reynolds 3@0mesmas condi¢cdes de contorno de Nagaosa (1999). Como
resultado, obtevpelfis de concentracgoaraosnumere de Reynoldsguais a 150 e 300 um
anico numero de Schmidjual a unidade. Calculou tambéntoeficiente de transferénaia
concentracdpara ambos os casos. A turbuléroiavisualizada através do critéi@@ O critério
Q é um escalar dado pob pi g "Y"Y onde Y A representam,
respectivamete, o tensor taxa de deformacgéo e o tensor taxa de rotacdo. O tensor taxa de
deformacédo é dado poY pj ¢ T o4l g 1041 Gy e o tensor taxa de rotagdo é dado por

P ¢ T 04T G T 09T g com 'Q pltlo. Valores positivos do critéri@ referemse a
regides do fluido onde a rotacdo domemnas regifes dealores negativos de critéri@, a
deformacéo domina. No estudkalizado poNagaosa (2005joi investigadm escoamento de
um canal aberto com fluxo turbulento teansferéncia de masgara nimeros de Reynolds
variando de 150 a 400 (baseados na velocidade de friegdm) Gnico numero de Schmidt
também igual a unidadPara todos os numeros de Reyndtdtamapresentadas as estttizs
da turbulénciaa velocidade e da concentrace discussdedesses trabalh@gio consideram
aspectoselativos adeformacédo e contaminagéo da superficie.

Ao longo dos anos, mesmo canavanco da computacaale processamento em paralelo, as
limitagdes do uso do DN8m estudos comumer® de Reynolde nimero de Schmidbais
elevadogpermaneceranBanerjee (2006)souDNS para estudar escoamentem um canal
abertocom nimero de Reynolds igual a 150 (baseado na velocidade de friog@sjigoua
estrutura de turbuléncia do lado liquido na interface-ligigdo e seus efeitos sobre a
transferéncia de calor e mas€acampo de velocidade e o campo de flutuagdo de velocidade
foram obtidos experimentalmenteusando DPIV. DPIV é uma técnicabaseada no
processamento digital de imagens de particulas tracadoras previamente distribuidas no fluido e

iluminadas por plano de luz laser pulsado

Nagaosa (2010ysando DNSnvestigouo escoamento turbulento de um canal aberto com
escoamento totalmente desenvolvdmimero de Reynoldbaseado na velocidade de friccéo)
igual a 150 No estudo, foi analisadarelagdo entre a hidrodindmioa interface e o fluxo
escalar turbulentoO divergente de superficie é dado pér T6jT w't0 |7 &

1 Oj1 wnded O'QL s&o as respectivas flutuacbes de velocidade nas ditepgéadinal,

normal e transversal ao escoamento.
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Nagaosa e Handler (2011) modelaram os mecanismos de transfeeégmaadiza escalar de

um escoamentdotalmente desenvolvido @artir de uma superficie livre de um camdlerto.
Comocondicao de contornmram assumidasemdeslizamentmo fundo e contleslizamento

livre na superficieDuas escalas de tempo caracterstioa interface foram propostas para a
predicdo da transferéncia do escalar com base na abordagem da renovacao de superficie. A
escala de tempo determinado pelas escalas de velocidade e comprimento caractamatico e
escala do tempo derivada do divergethé superficieO efeito do nimero de Schmidt no fluxo
escalar em uma superficie livre ndo foi examinado, a atencéo do trabalho foi voltada para o
efeito do nimero de Reynolds no fluxo escalar e os resultados foram comparados com

experimentos de laboratér

Nagaosa e Handler (201@3aramDNS para estudar @luxo escalaemuma superficidivre

em um canal abertcom escoamento totalmente desenvolvide autores estudaramrefeito

do numero de Reynolds em mecanismos de transferéngeaddezascalare na suataxa de
transferéncia em toda a superfid@ram investigadostiimeros de Reynolds (baseados na
velocidade de friccaa)a faixa de 150 a 608 a superficie foi considerada com deformacéo
negligenciavelOs resultadosabsseestudo mostram que o tigporte escalar na superficie livre
pode ser previsto usando essas escalas de e o divergente de superficie relacispa

com a transferéncia de massa.

Khakpouret al (2012 usouDNS para simular o escoamento turbulento em um canal aberto
Foi usado um dominio computacional de dimens@esda @ pnas dire¢cdesongitudinal,
transversal e normal ao escoameRmram utilizados 128 pontos em cada diregidsteste

de malha com192 pontos e 256 pontos. Estruturascoerentesdo escoamento foram
idertificadas e relacionada®m o fluxo da grandeza escalsando o conceito de divergente
de superficieO divergente de superficie € dadopor T6jT @10 jT & 1Oj1 w
onded HO'QO s&o as respectivas flutuacdesvdcidade nas dire¢dengitudinal, normal e

transversal ao escoamento.

Napresente se¢cdoram sumarizados estudos de escoamentos de canais ededitaslas com
0 uso de DNSEssesstudos tratam da interacdo da turbuléncia e superficigiiwvetanto,
se restringem a baixos numeros de Reyn@deimero de Schmidt igual a 1, devido

principalmented maior exigéncia de recursos computacionais.
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3.2 LES de estruturas de vortices e transferéncia da grandeza escalar

Conforme mencionado anteriormente, estudi® transferéncia de massa utilizando simulacdes
numericas exigem altas resolucdes no espaco e no.tengue limita consideravelmente o
namero de Reynolds e o numero de Schmidt a baixos valores. Esta inviabilidade pratica do uso
de DNS motivou autoreao longo dos anos mvestigarem o uso da LES e seus diferentes
modelos desubmalhaem superfcies livres.Em geral, os trabalhos discutem resultados de
estatisticas da turbuléncia tais como médias e RMS das variaveis de interesse e a relacéo dessa

estatiicas com a transferénaie massa.

O elevado grau de liberdade combinado com um comportamento aleatério torna a tarefa de
prever um escoamento turbulento bastante desafiadora. A metodologia LES é uma alternativa
interessante com menor esforco computadiaueando comparada BNS. Os primeiros
trabalhos com metodologia LES foram twabalhosde Smagorinsky (1963). A principal
motivacdo do trabalho de Smagorinsky era simular apenas as grandes escalas dos escoamento
atmosféricos, na impossibilidade de sinttalo o espectro de escalas.

Calmet eMagnaudet (199) utilizaram LEScom modelo dsubmalhamisto dindmico (DMM

- Dynamic Mixed Modglpara estudar o escoameatos mecanismos de transferéncia de massa
de um canal aberto com nimero de Reyn(iddsead na velocidade de friccao) iguabd0 e
namero deSchmidtiguais a 1 €200. A deformacdo na superficie livre foi considerada
desprezivel As condicdes de contorno aplicadas foraem deslizamentoo fundo e na
superficie livre Condicdes perioddicas faraimpostas a partir de um gradiente de press&o
outras duas direcde#\s dimensbes dalominio computacionaforam ¢ NDKKDo N T,
respectivamentenas dire¢cdes longitudinal, transversal e normal ao escoamento} @m
metade da altura do canal. Edtamninio foi discretizado com 32x64x64 pontos para o numero
de Schmidt igual a,lrespectivamente, nas direcOes longitudinal, normal e transversal ao
escoamentoO coeficiente de transferéncia de mafsacalculado para cada niumero de
Schmidt. Para numerale Schmidt igual a 200 foi demonstrado quitutuacdo do campo
concentracdo somente sdo significantes proximas a pafexdeomparades das varias
guantidades nessa regido indica relacdo entresaespessusadas subcamadadifusivas

formadas em cada aas
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Calmet e Magnaudet (1998%aramLES com DMM para estudap escoamentale um canal
abertocom numero de Reynolds 1280. Foram investigadafiuénciado nimero de Schmidt
natransferéncia de masda compostos comimeroSchmidtigual a 1 e nimero dechmidt

igual a 200.Também foiverificada a conveniéncia daetodologiaLES para o estudo de
escoamento em canal aberto com transferéncia de .mMassandicdes de contorno usades
fundo e na superficie livieramsem deslizamentedeslizamento livrerespectivamentdas
outras dire¢Bes foram usadas condic6es periddicas geradas a partir de um gradiente de pressac
As dimensbes usadas para o dominio computacional fora#i¢do N j T , respectivamente,

nas dire¢des longitudinal, normal e transveasakscoamento, onge2 a metade da altura do
canal. Este dominifoi discretizado com 32x64x64 pontos para o numero de Schmidt igual a
1. Para o numero de Schmidt igual a 200 o dominio foi discretizadd@32g86x64pontos
Foram estudadas asincipaisestatisticas da flutuagcdo do campo de concentracdo e concluido

que a intensidade maxima destas flutuacdes demEnadémero d&chmidt.

Dong et al (2003)estudaram &ransferéncia de masdaum canabberto com superficie livre
comdeformacéo desprezivéd nimero de Reynolds igual a.880 (calculado com base na
velocidade médias valores do niumero de Schmikitestigados variaram de 1 a 200. As
dimensbes do dominio usadas forgmx @\ I , respectivament@as direcdes longitudinal,
transversal e normal ao escoamefanodelode submalh&magorinskydindmico foi usado
para o fechamento da turbuléncks condigcbes de contorno para velocidade fossm
deslizamentdfundo) edeslizamento livrg(topo). Condicdes de contorno periddicas foram
impostas nas outras duas dire¢des a partir de um gradiente de gbedsdempenho da LES
foi investigado associado a transferéncia de masssetodologia LES utilizando modette
submalhadinamico mostrotse adequada para estudo do probleFaa cada numero de
Schmidt, a malhaa direcdo normalo escoamentioi refinada. Osnaiores valores d&imeros

de Reynolds e niumero de Schnfiam calculadosommalhas mais refinadas.

Calmet e Magaudet (2003) investigaram a turbuléncia proxima a superficie ligeidan

canal abert@om deformacao desprezivgllizando LEScom modelade submalhainamicao

Os autores estudaram o comportamento da turbuléncia proxima a superficie livre sem explorar
refinamentos de malha e modelos sidmalha Completando o estudo feito por Calmet e
Magnaudet (198), os autores estudaram os resultados proximos a superficie obtidosnpara

aniconumero de Reynoldgual a 1280No estudo de Magnaudet e Caln20(6)foi usado
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LES com modelo de submalbdamamia para investigar aansferéncia de massensuperficie

livre de um anal abert@om fluxoturbulentoe superficie com deformacgéo desprezivetam
mantidas a dimensdes do domin@condi¢cdes de contornsadagpor Calmet e Magnaudet
(2003) Também foram mantidos o niumero de ReynoRs={280) e niumero de Schmidt
(Sc=1 eSc=200) do estudo de Calmet e Magnaudet (2008)séretizacao fdieita usando 32

e 64 pontosespectivameni@as direcbelongitudinal e tansversal ao escoamenia direcao
normal a malha foi rehiada de modo qu#elo menos trés pontésssemocalizados dentro da
subcamada viscosa. A malha foi refinada proxima a superficie livre e proximo a parede do
fundo sendo os pontos distribuidos siritamente.Nesse casoem quea turbuléncia é
produzida longe da regido de interesse (superficie livre), os autores desamvalvea

normalizacdo adequada e independente da fonte w 8.j 1.

Com o avanco tecnoldgico e o desenvolvimento do processamento paralelo, a metodologia LES
tornouse ainda mais aplicavel surgindaovos modelos @ submalha De acordo com
McDonough(2007) modis de submalha sdo usados em LB&a quantificar a parte nao
resolvida da soluca&scala esolvida &imaterminologia usadem LES para a parte dalucao

queé diretamente calculadeferente as grandes escakasistemdiferentesabordagens para
construcdo de tais model@tre os gais.Zang et al(1993) Salvetti e Banerjee (1995hen

e Yue(200) tratam dos modelos de submalha usados na metodologia LES.

Zang et al (1993) observaram que o modelo de Smagonnplra calculo da viscosidade
turbulentaapresentaa o inconveniente detilizar a constant€s para avaliar a influéncia das
estruturas daubmalha No entanto, esta influéncéespecifica para o escoamentsando

resolver o problema, Zargt al. (1993) modificaram o modelo dindmico dgermanoet al.
(1991)com a utilizaéo do modelo misto dBardinaet al.(1980).0 modelomistodindmico

calcula explicitamente o termo de Leonard modificado e somente modela os termos cruzados e
os tensores de Reynolddesse trabalho, o0 modelo de submalha DN&lincorporadoa

solucdo de @lumes finitos emescoamenwmcom nimero de Reynol@saseados na velocidade
média do escoamento) iguai8200, 7500, 100Q@endo demonstradaons resultadoguando

comparado cordados experimentais.

Salvettie Banerje€1995)testiram trés modelos dribmalhd ES para simular o escoamento
um canal aberto: o0 modelo dindmico @ermancet al.(1991), o modelanisto dinamiwm de
Zanget al(1993)e o modelo dinamico de dois paramet{d3M - Dinamic TwoParametey
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de Salvetti e Banerjee (1995ps autoresiesenvolveram um modelo dinamique € uma
combinagdo do modelde Smagorinskye domodelode Bardinaet al. (1980) com os dois
coeficientesdeterminads dinamicamente por meio da identidade Gernetnal. (1991) O

modelo proposto mostrese adequado paceestudo de escoamentos em canais abertos.

O decaimento da turbulénc@de um canal abertocom numero de Reynolds de ,&0oi
investigado em Salvetst al. (1997) usandoLES com diferentes modelos dgeubmalhaOs
resultados foram comparados com os redakade DNS. A malha computacional usada
32x32x32 pontos, respectivamente nas dire¢cdes longitudinal, transversal e normal ao
escoamento com dominio computacional da @ 4] @1, respectivamente, nas direcdes
longitudinal, transversal e normal ao escoamétt inicio da simulacaacondi¢cdo na parede

de fundofoi alterada par@ondicéo de serdeslizament@® ao mesmo tempo gradiente de
pressdajue impulsiona o fluxdoi desligado(passou a ser zerdista troca de condicdo de
contorno elimina a geracdo derbuléncia e o fluxo comeca a decair com o tempo. Esse
decaimento é simulado com LES nos mod@&&\V (Dynamic Smagorinsky Modgl DTM
(Dinamic Two Parametgre os dados de flutuacdo na direcédo do escoamento foram analisados
contra os dados de DNSegumlo Salvettiet al.(1997) para a malha mais fina, os valates

RMS foram mais baixos do que os obtidos com a malha mais grosseira, indicando que a
resolucdo mais alta produz uma aceleracao do processo de decaimento da turbuléncia no LES
com a malha maisirfa. Isto leva a uma melhor concordancia com os dados de DNS,
especialmente no que diz respeitdRMS da componente normal da velocida@em relagéao
avelocidade, o refinamento nado leva a diferencas considsvtee os valores obtidos pelo

LES e peldDNS.

Shen eYue (200) investigarama aplicacado de diversos modelossidmalhade LES em
superficie livre e interacéo entre o fluxo cisalhante turbulento e a superficialkwne canal
aberto de fluxo turbulentwom baiadeformacéo na superfic®smodelos de turbuléncia SM
(Smagorinsky Modgl DSM (Dynamic Smagorinsky Modgl DASM (Dynamic Anisotropic
Selective Modgle DFFM ynamic FreeSurface Function Modglforam validados para
Reynolds 1400 e numero de Froud@.Esse parametro ademsionalé a razéo entre as forcas
de inércia e as forgas gravitacionais e é importanseestudos em que os efeitos da superficie
(deformacgao)séo considerado®s resultados foram comparados com um conjunto de 25
simulagdes feitas com DNS usando malha de 128X1¥BxPara a simulagddeS foi usada
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malha de 32x32x96Foram assumidas condicbes de contornosdm deslizamentma
superficie edeslizamento livreno fundo e condi¢des periddicas nas dire¢cbes longitudinal e
transversal do escoamento. O numero de Reyrdddta simulagdo de validacdo foi 1400
(baseado na velocidade de fricc@3 autores analisam dados de DN& osvarios modelos
desubmalhaa partir daguantidade de energia transferida das grandes escalas para as menores
escala® concluiramgue esta qantidade éeduzida significativamente na superficie li\Esta
transferéncia manifeste principalmente a1 regido do seio do escoamenfo.regidao da
superficie livre é caracterizada pela presenca de vértices em forma de grampos de cabelo, cuja
cabeca dé proxima a superficie e as duas pernas estao dentro do seio do esc@zaraatiao

com o estudo, essasgides dao origem a regides gjf@atsque sao regides onde o fluido a
jusante é advectado para a superficie e a transferéncia de energia ocemteEloala pequena
escala para grande escala (transferéncia inversa de eneggajs de validados, os modelos
DSM, DSAM, DFFM foram aplicados em um escoamento com numero de Reynolds 3000 e
namero de Froude ,4 sendoseu desempenhcomparads em termos detensdo de
cisalhamento, intensidade turbulenta e tempo de CPU. O modelo de submalha dinamico

mostrouse adequado a investiga¢éo da turbuléncia sob a superficie livre.

Abbaet al. (2003) analisaram o desempenho de LES com véarios modelos de submalha. Os
reaultados foram comparados com dados de DNS de malhia S42metodologia LES é
importante representar a troca de energia entre as grandes escalas e pequenpgsrastalas

modelo adequadd-oram realizadas simulacées com namero de Reynolds 180 e 660.

Na pesente secao foram revisadsestudos de escoamentos de canais abertos realcad
0 uso de LES. Os estudos que utilizam a metodologia LES investigam escoamentos com
namero de Reynolds e numero de Schmidt maiores, ndo existindo, no entanto, tigoalhos

tratem do tipo de compostaeeassociem esse composto a transferéncia de massa.

3.3 Experimentos de laboratério de estruturas de vortices etransferéncia

de massa

Experimentos detalhados estabeleceram as principais tendéncias da distribuigdladas
flutuacdes de velocidaddos fluxos de canal aber#o longo dos anos, técnicas como PIV e

DPIV vem sendancorporadas acsxperimentos de laboratério. Essas técnicas permitem obter
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campos de velocidade a partir da medicdo do deslocamento de particateasnso

escoameto em estudo.

Komori et al. (1989) investigaram experimentalmenteescoamento de um canal abexon
transferéncia de massaando LDAA relacéo entre eenovacéo da supécfe e o0 movimento
ascendente de fluido proveniente da paredart#o do candloramestudads. Osmovimentos
que aparecem na regido da superficie livre podem ser origidérfeabmenos que ocorrem na
regido intermediéria entre as zonas linear e logaritmica do escoanferfrequéncia de
renovacao depende das vaeévwde parede e do nimero de Reynolds do escoar@eestudo
concluiu que ararsferéncia de massa através interface gadiquido é dominad pelos

turbilhdesdelarga escalaassimcomo o coeficiente de transferéncia de massa

Komori et al. (1990) re@aramexperimentos de transferéncia de massa®ncanal aberto e
investigaram a relacdo dowvimentogle fluido originarios da parede do fundo do caaah

a renovacao de superficie. O estuelacionou o coeficiente de transferéncia de massa com a
frequéncia de renovacao da superficmastrou que a transferéncia de massa é controlada pelas
grandes escalas

Kumar et al. (1998) investigaram experimentalmente as estruturas turbulentas préximas a
superficie livre em um canal aberto com nimero de Reya8la3 a 880@sando PIVForam

feitas medides das velocidades na direcdo longitudinal e transversal ao escoamento na
superficie livre.Trés tipos de estruturas proximas a superficie ligram visualizados as
estruturas formadas pelos movimentos asa#rdedo fluido, as estruturas formadas pelos
movimentosdescendentedo fluido e & estruturasespirais.Os vortices frequentemente se
mesclam quando rotacionam na mesma direcdo, mas em dire¢cdes opostas formam pares,
podendo ocorreflusdes ocasionais. Ognices espirais decaem lentamente e deixam de existir
devido as estruturas formadas pelos movimentos ascend@stessultados indicam que o
movimentos ascendentes do fluido e as regides de vértices espirais dominam as taxas de
transporte da grandezacakar para altos nimeros de Schm@ltespectro de energia de uma

dimensé&o do campo de fluxo na superficie livre

Janzen (2006) estudou a transferéncia de massa através da interfeanecéyde tanques de
grades oscilantesDados obtidos experimentalmentéoram comparados com solugdes
analiticas energia cinética turbulenta, taxa de dissipagéo de energia e viscosidade turbulenta.
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Foram obtidos dados de velocidade e concentragao por PIVA&ddias técnicas combinadas
permiirama obtenc¢é&o do fluxo de rssa através da interfa€@ autor observou que o problema

do efeito da turbuléncia foi transferido da quantificacdo direta do coeficiente de transferéncia
de massa para gu#itacdo da espessura do filme formado sob a super@coeficiente de
transfeéncia de massa € proporcional ao inverso da espessura do filme. A medida que a
agitacdo aumenta, mais acelerado é o processo de transferéncia de massa, @te sete p
concluido, que a espessura do filme diminui com a turbuléncia e o coeficiente deéreniaf

de massa aumentdo estudo, mostrege que, ng@ratica, o valor da concentracdo do seio do
escoamento é alcancado rapidame@eautor definiua fronteira da camada limite de
concentracd® como o lugar geométrico dos pontos para os quais a diferenca entre o valor de
concentracdo em um ponto arbitrario e do seio do escoamento € igual a um por cento da
diferenca entre o valor da concentragéo na interface e do seio do esco&mieestucda
tambéma interacdo entre a turbuléncia gerada pelo fundo e a transferéncia de massa. As
medicdes de concentracao feitas variaram rapidamente de um valor na interface igual ao valor
de saturacao até o valor existente no seiestmamentoO RMS da veloidadeobtido foi

grande proximo a interface e quase zero no se@sdoamento

Muitos trabalhos s&o encontrados na literatura para a determinacdo experimental do coeficiente
de transferéncia de massa de substancias conmmrapostos organicos volatemtre eles:
Cohenet al(1978) Mackay e Yeun(1983Chaoet al(2005) Chenget al(20095, Chao(2009)

€ outros

Cohenet al.(1978)investigaram osoeficientes de transferéncia de massdase liquida em
que os hidrocarbonetos sao volatilizadogartir da solugdo aquosa em um tancuee
laboratorio. A velocidade do ventearioude zero a 11,6 fg com e senagitacdma agua para
simular turbulénciaAs velocidads do ventoforam agrupadas em funcéo Ko: abaixo de 3
m/s, ondeK_ é cerca de 8m / h, e dortemente influencianpela turbulénciamaagua,de3 a
cercade 10 m/s em gie é controlado palsondas induzidspelovento, e acima de cerca de

lI0m/semquecorrem 0sS chamados fAcarneiroso

Mackay e Yeun (1983) estudaramtaxas de volatilizgiodiferentescompostos organicasm

um tanque dém, variandoa onstanteda lei deHenry. Os coeficientes de transferéncia de
massaobtidos foram comparados aos calculados pela teoria dos dois filmes e tiveram boa
concordanciaAs correlacdesbtidas feaam expresas em termowelocidade de friccde do
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namero de Schmidt do composto ar e na agua Os efeitosda velocidade do ventimram
correlacionados com ooeficientede transferéncia de massa difusivida@ de soluto e
temperatura. Oresultados wgeiram que os coeficientes de transferénaldidos pela teoria

saogeralmente inferiores aos medsdw laboratério.

McKenna e McGillis (2004)ealizaram medicfes deelocidade de transferéncide massa
usando PIVO divergente de superficie calculaa@artir do campo de flutuagéo de velocidade
livre foi relacionado comos dados de transferéncia de magsa.flutuacées do campo
velocidade foram obtidas usando P0¥s autores concluiram quedovergentede superficie

livre € um processo importante enxidb no transporte demassa

Lee at al(2004)estuciram os efeitos das propriedades dos solutos organicos nos processos de
volatilizacdo de solu¢des aquosas. Alto valocaastante d lei deHenry em um composto
significa que o mesmo tem alta pressaovdgor, alta volatilizacdo e baixa solubilidade. A
resisténcia a transferéncia de massa é resultado da resisténcia a passagem através de dois filme
finos (gas e liquido) adjacentes a interfacelgasdo. Para os compostos organicos volateis

com alto vabr deconstante d lei ¢ Henry, a resisténcia da fase gasosa é desprezivel em

comparacdao a fase liquida e a concentracédo de compostos na interface € maior na fase gasosa.

Chenget al.(2005)estudaram o desenvolvimento e a viabilidade de um modelo deZande
compostos organicos volateis a partir de superficie liquida quiescente. Foi construido um tanel
de vento para simular a emisséo de compostos organicos volateis. Para cada valor de velocidade
do vento, a massa de composto transferida da fase ligaiddase gasosa foi calculada por
gravimetria. Foram controladas durante cada experimento a concentracdo de equilibrio,
temperatura da agua e velocidade do vento, para obter uma curva caracteristica das taxas de
emissdo. Foi medida a taxa de emissaoal®s compostos organicos volateis dissolvidos na
agua residual da bacia de neutralizagédo de estzagdo deratamento defluentes da regido

para avaliar a aplicacdo do modelo em situagfes praticas.

Chaoet al.(2005)estudaram um método para preveraasms$ de volatilizagcdo dos compostos
organicos enescoamentoturbulentos sob acdo do vento. Os compostos de refeféram
classificados de acordo com suas propriedades-ijsitnicas. Foram estudados os efeitos das
condicOes de turbuléncia e das pregadesios compostos nas taxas de volatiliza¢g@yam
mostrads os valores do coeficiente de transferéncia de massa dleppéara o benzeno puro
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comparados com o benzeno misturado com outros solutos sob condi¢cfes de turbuléncia da fase

gasosa.

Chao g009)analisou as perdas por volatilizagdo do liquido puro e as taxas de volatilizacdo de
solutos organicos, com diferentemstantes alel deHenry e sob acéo da velocidade do vento,
sem considerar efeitogturbuléncia na fase liquida. Foram testamits compostos organicos
volateis para o liquido puro e quarenta e eorestante d lei de Henry com solutos orgéanicos
divididos em grupos. A velocidade do vento variou de 0 a'6.ms

Desoutter et al(2009)estudou dormacao de filmes liquidos em parsdeomumem muits
aplicacdescomo refrigeradores de ar, torres de resfriamento, secagem process@E;ao
direta demotoresa gasolinaA metodologiaDNS foi empregadgara estudar a interagéo entre
um liquido de evaporacéo de filme e camada limiteulenta criada nas proximidades de uma
parede de um motor com injecd®.fluxo liquido no filme ndo é resolvido, apenas 0s seus
impactos na camada limite de ga@oestudadspor meioda condicdo de contorno que reflete
as propriedades da superficie dmé. O objetivo é dar uma compreenséao detalhada e construir

um modelo de camada limite acima da superficie do filme.

Santos et al(2012)investigaramo coeficiente glbal de transferéncia de massa de sulfeto de
hidrogénio em superficies liquidas quiesesrOs valores experimentais passe coeficiente
foram comparados com os valores previstescBlculadospor trés modelos de emisséo
diferentes, que sao utilizados para determinar as taxas de volatilieatasuperficies
quiescentes. Segundo o estudeebbcidade de friccdem uma faixade 0,11 €.27 mis tem

pouca influéncia sobre coeficiente global de transferéncia de massa

Na presente secdo forarevisadostrabalhos que investigarascoamentosealizados em
laboratorio, com uso de técnicas tais ooriV, DPIV e LDA que determinam a distribuicao

da velocidade e flutuacdo de velocida#issa secdo também abordou investigagbes de
laboratérioque objetivam a determinacée coeficientes deansferéncia de masdam geral,

a aplicacdo desses experimento limitadaas condi¢cdes especificas nas quais o estudo foi
desenvolvide servem de base para a validacao de simulacfes numéricas que, conforme visto,

tem aplicacdo mais abrangente.
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4 Metodologiade solucao

O presentecapitulo tem como objetivo apresenta metodologia utilizadgara investigar
numericamenta emissao deompostos, tais congulfeto de hidrogéni@HzS), emsuperficie

quiescenteatraves d estudo da taxa de transferéncia de maadase liquida

O capitulo é dividido emtrés Secdes pricipais: (i) Modelagem mateméticdii) Método
numeérico e (iii) Descricdo das configurac@studada Na primeirase¢do sao apresentsds
equaes do modelo proposto que sdo resolvidas pelo método de volumes finitos, abordado de

forma sucinta na Secdo2

A descri¢do detalhada das configuracfes estudadas, tais como damalheéo computacional

e condicdes de contorno adotadas em todo o trabalho sao desgtgdonfinal desteapitulo.
4.1 Modelagem Matematica

4.1.1 Equacdes de govao

A presente discussao de transferéncia de massa néo considerou aspectos fisicos do fendémenc
coma contaminacdo da superficie, variacdo da densidade e ondas supe@icdgsto da
deformacé&o da superficie ndo € discutido, ou seja, é assumido qlecardesto da superficie

livre € pequeno quando comparado coattara

A superficie livre foi considerada quiescente e com deformacao desprézivatio é a agua,
considerado newtoniano e incompressivel. A massa do contiesddvido ndo altera a massa

especifica do fluido” .

Conservacao dmassa

ro . Eq.4.1
T®
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Conservacao dguantidade denovimento

To T o606 ptt 1h Eq.4.2

To To "To TG

oy Eq.4.3

w P1OTO Eq.4.4
CT o'l w

Conservacao despéciequimica

—a

61 60 T $1 6 Eq.4.5

ro tTw Tw "Yw

onde 6 € a concentracido do composto expressa erkg kg

4.1.2 Modelagem da turbulénga

As equacdeslescritagsias secdes anterione®o possuem solucéo analiticeesmo na sua forma
simplificada Escoamentos turbulentassociam alteesolucdo espaciéinalhamuito refinada
epequenspasssde tempoAtualmente, a principais metodologs disponiveis para resolucao
destas equacdsfio DNS,LES e RANS.

A metodologia DNSresolve diretamentéodas as escalas da turbuléncia egesacdes de
conservagdoenquanto rmdelosRANS sdobaseads nasmédias no tempo daquacdes de
NavierStokesLES resole diretamentes grandes escalas. Estas escalases@onsaws por
grande parte do transporte de massa e quantidade de moviessdocaracteristica dos
modelos LES é um dos grandes atrativos do aséahica na modelagem da turbuléneiam

especial,nosestudos de transferéncia de massa

O modeloLES tem sido aplicad@a um numero crescente de problemas de relevancia na
engenharia Como ja mencionado, sea metodologia permite o estudo de escoamentos
turbulentos com valores de nimero de Reynotapativeis com a praticAlém disto, LES

também torna possivel a resolucdo de problemas de transferéncia de massa com grande numerc
de Schmidt.
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Na metodologia LES, as estruturas turbulentas transportadoras de energia sédo resolvidas
diretamente da solugaas equacdes filtradas e, apenas as menores estruturas séo modeladas.
O uso dd_ES pressupde que as equacdes de N&ekes sejam submetidas a um processo de
filtragem. O filtro permite separar as grandes das pequenas escalas, ou essatasalleaas

quais podem ser representadas por diferentes tipos de modelos.
4.1.2.1 Equacgdes de governo filtradas

Qualquer distribuicdo de uma funcdo no tempo ou no espaco pode ser submetida a processos
de filtragem, seja por meio de um filtro temporal ou filtro espacialefada metodologia LES
é dividir apropriedadeem filtrada e as flutuacfes etmrno dessevalor filtrado. Assim, é

aplicado um filtro para a separacao das escalas que seraaasdlvetamented das escalas

desubmalhajue serdo modeladad’ .

Na metodologid ES, definese uma operacéao de filtragem espacial por meio de uma funcgéo
filtro "OGhoo Y .

B B b

NG 'oausy n oo Q g & § Eq.4.6

B B b

sendo que O é a funcdo filtradar ofd é a funcdo original (ndo filtrada); G é a
funcdo representada na nova coordenadaonde as integrais s#o lcaladas; Y é o
comprimento de corte do filtray representa a coordenada onde as operagcfes envolvendo 0s

integrandos no espaco séo calculadas para cada éempo

As variaveissdosupostas constantes interior do volume de discretiza¢c@os casosra que

a largura da banda do filtro utilizado é igual & da malha de discretizacdo, o processo de filtragem
se confundecom o processo de discretizagdo utilizado no método dos volumes. fitos
definicdo do filtro de corte no espaco fisico utilizado no oetos volumes finitopara o

filtro top-hatou filtro box é apresentada riz. 4.7.

e —hO & ws -—-Y
O Y o § Eq.4.7
mO Ay ws —Y


http://www.monografias.com/trabajos14/frenos/frenos.shtml
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A largura de corte do filtrdefine asescalas resolvidas e modeladasolucdo mais comum é
considerar a largura ditro igual a malha computaciongEm problemas tridimensionais com

células de tamanhd&fYchQYa a largura do filtro é calculadsegundo &q. 4.8:
Yy Yoy oYa Eqg.4.8

O sistemaé assumidacomo linear, continuo e invariante no tempo, com sinal de entrada
n ohd e de saida «fd hdescrito peldntegral de convolucdo representada fi&da4.6. O

sinaln ¢ conhecido, é a resposta sistema a uma unidade de impulso.

Para calcular a saida decfo no tempod, primeiro o integranddOcffY r wh é
calculado como uma funcdo da nova coordenadéDepois a integral tripla é calculada,

resultando na propriedadérfidar ofp .

A parte filtrada da funcao, oo , é a variavel que representa a propriedade na equacéo de
governo.A operagédo de filtragem, divide o escoamento turbulento em grandes estruturas ou
grandes escalas, i, e pequenas esttubs,? oD, que correspondem as escalas de

submalha

O processo de filtragem consiste na imposicao da funcdo descEtp 48 as equacdes de
conservacgao. Através do processo de filtragem, as equacdes de consereagateap a forma

das Equacbekq.4.9 aEq.4.11. O simbolo indica que a propriedadei filtrada.

Conservacao dmassa

10

Conservacao dguantidade denovimento

L Eqg.4.10
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Conservacao despéciequimica

1 efr "0 1 fr6l
r'o 1o 1o Yo

Eq.4.11

O sistema de equacdes modela o transporte das vanaegisComonao é possivel a solugdo
dotermo 6 6, e 6 0 que se apresemrana forma de produtdiltrado, os termos sao

decompostos resultando Bg.4.12e Eq.4.13.

00 6 06 6 o 66 06 060+06 Eq.4.12

66 o o6 o6l ¢ 66 06 oo6kod Eq.4.13

Introduzindo as definigbetensor cruzadd e fluxo cruzad® , do tensor e fluxo de Leonard

0 e0 (Leonard 1974) e do tensor de Reynolds de submdlha fluxo turbulento de

submalha)

6 006 060 6 ool 06 Eq.4.14
0 60 066 0 o6l ool Eq.4.15
Yo 6B% n_q 0BT Eq.4.16

Podese reescrever os termos ii@ares como:
06 06 0 0 Y 66 o606l 06_q U_o r’]_,.Q Eq.4.17

A decomposi¢éo nao resolve o problema, pois foram mzidds novos termos que precisam
ser modelados para que o sistema de equacdes e incégnitas possa ser resolvido. Este € c
chamado fechamento da turbulén€la.acordo conshannan et a{1975) odensoresmmizados

0 edeleonardd podemserdesprezados para esquemas de transporte convectivo de até
22 ordem. Como o esquema de interpolagdo do presente trabalho é de segundessedem,
efeitosserao negligenciados.
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Na modelagem LES, o modelo SGRub Grid Scaleou modelo desubmalha é usl para
representar os efeitossj@equenaescalanéao resolvidado movimento do fluido nas equagdes
gue regem 0s movimentoasfrandes escala que séo resolvas. Existem4 classesle modelos

de submalhaviscosidade turbulenta, similaridade, mistodiamicos.Nestetrabalho,foi
usado o modelale submalha Smagorinskdinamico pelos bons resultados em estudos de

transferéncia de msa através de interface liquida (Shen et al., 2D0hg et al.,2003

De acordo conMcDonough (2007)o modelo Smagoritky € o mais antigo de modelos SGS

do LES. Esse modelo foi propogim Smagorinsky (1963)é&baseado ha hipétese do equilibrio

local entre a producéo e a dissipacao da energia cinética turbulenta. Considerando que o corte
entre as escalas resolvidas e ntadi@s se situe na faixa inercial do espectro de energia, €
assumido que a producédo de energia por tensdes de cisalhamento é igual a sua dissipacao

O modelo de Smagorinsky é fortemente dependente do valor da colBstabéemano et al.

(1991) e Lily (1992) introduziram um método para avaliar os coeficientes de escala da
submalha utilizando as informacdes contidas no cadappropriedadéurbulenta resolvida,
permitindo variar® no espaco e tempo, passando a se ajustar automaticamente a® tipo d
escoamentoEm contraste, anodelagem dinamica prop6e que a varidvekeja calculada
dinamicamente, tendo como base o modelo de Smagorinsky para o calculo da viscosidade

turbulenta.

A hipétese proposta por Boussinesq, baseiaa analogia entas tensdes turbulentas e as
tensbes viscosas do escoamento laminar, onde assandensdes turbulentas sdo também
proporcionais a um coeficiente denominado de viscosidade turbdestdomalha ; e ao
gradiente da velocidade média do eseeato. A viscosidade turbulenta ndo € uma propriedade

do escoamento, devendo incorporar portanto parametros que caracterizem as tensdes e fluxos

turbulentosAssim, a tenséo turbulenta é definida gedp4.18.

06 Yool § Y Eq.4.18

onde"Y é dado pela equac&m.4.19.
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4.1.2.2 Modelo de submalhadinamico

No modelo de submalha de Smagorinsky, a viscosidade turbulenta é assumida proporcional a
escala de comprimento de submalha caracteri€igaocedimentalo modelo de submalha
dindmicoconsiste m aplicar um segundo filtro, chamado filtro de teste para as equacdes de
conservacaoO novo filtro de largurd/ tem largura maior que a largura do filtro original e

multiplo das dimensées da malha utilizada, tipicamente o dobro da I¥rgura

- Eq.4.20

LR L | Eqg.4.21

O—~ n Eq.4.22

ondet 0 Ofpe 68 06680 N_Aplicandoese o filtrod@Xe largura@C Y

w0 1060 e T®o
160 1896 pONP T TT® o O Eq.4.23
To Tw Tw Tw " Tw

Introduzindo o tensor das tensdes relativas ao segundotiitnse:
Y o0 @O Eq.4.24
SubtraindeseEq.4.10daEq.4.23temse:

L woowmo L

12 A O;
5 o Yoo Eq.4.25

O tensor de Leonard globakétaodefinido como descrito naq. 4.26
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0 o0 @O Y o O Eq.4.26

A Eg. 4.26 € conhecida como identidade de Germano. Essa equacéo relaciona as tensdes
turbulentas resolvidas , as tensdes de escala da submélha as tensdes do filtro testé.

Essa identidade é usada na determinac&o do coeficiente diraafo

t %T ¢Y  chdna g Eq.4.27

De maneira analoga, as tenstigbulentasY também sdo modeladas obters#o

Y %"Y coofp & GYIB O Eq.4.28

onde®@ C& dado pela

oY O g TTG'—;)O TTG'—;G Eq.4.29
Filtrandose aEq.4.27 temse:

o0 ot O COVO  chube B O Eq.4.30
O tensor global de Leonard descrito detpa4.26 pode ser descrito como:

0 (]Fi) coofd O Eq.4.31
onde

0 e GYB O > 88 O Eq.4.32

A expressdao para o calculo do coeficiente dindmico é obtida a partir da combinkga. 2@
eEq.4.32
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4.2 Método numérico

O método numérico e os esquemas de interpolacdo no espaco e no tempo usados na resoluca
das referidasquac0fes as equacdes 4.9, Eq.4.10e Eq.4.11 séo detalhadosestasecao Foi

utilizadoo cédigocomputacional comerci®LUENT versdol4.5 desenvolvido pelaNSYS.

O cbdigoFLUENT utiliza o MétododosVolumesFinitos (MVF) para resolver as equacdes de
conservacao de massa, quantidadedeimento e espécieglimicas.

O MVF é uma técnica de discretizacao usada na solucao do escoamento ddfbsielosétodo
envolve a divisddo dominio computacional em volumes de contid$equacdes diferenciais
parciais sdo integradas ao longo de cada volume de controle e ao longo de um intervalo de
tempo (entre e t+ ). Esseprocedimento gera um conjunto de equacdes algébricas a ser

relvido por um algoritmo de solucéo de sistemas lineares.

Uma descricdo completa do métodowblumes finitos é apresentada por Patankar (1880)
Versteeg e Malalaseker2007). Os volumes de controle nos quais as equac¢fes de governo sao

integradasno es@c¢o e no tempestao ilustrados esquematicamerdealetalhe d&igura4.l.

Volume de controle

Figura4.1i Representacdo esquematica do dominio computacional discretizado pelc
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Para a solucado sistema algébrico foi usado o métaadtigrid (Hutchinson e Raithjy 1986),
juntamente com o algoritmo GatSsidel (Patankar, 1980). O métadaltigrid trabalha com
uma faixa de malha, cada vez mais grossa, onde o erro é suavizado. Em cada niNel,de ma

0s componentes do erro correspondente sao reduzidos, acelerando o processo de convergéncia

4.2.1 Método de volumes finitos

Todas aequacdesle conservacdo tém a forma da equdggot.34, através da substituicdo
apropriada dé&o queé avariavel de interesse) queé a difusividadeassociada a variavel de

interessee de um termo genéricy Y Y %o.

” "0 0,
" % T ‘A&) T o ® oy ve Eq.4.34
T O T® Tw "Tw

O método dos volumes finitos consiste em integrar a equagad.34 em um volume de
controle! limitado por uma superficie fechada Aplicando o teorema da Divergéncia de

Gauss, obterse:

” (y (y
L7 %y " %E QD @ L Y Y% Eq.4.35
| T 0 T w |
onde¢ é o vetor normal a superficie do volume de controle, apdotpara fora do elemento

e'Q 6é a magnitude do elemerde area da superficie. Considerando um volume de controle

de0 faces, obténse:

” (y
T" % "6 %ot O W— £0 Y Y % Eq.4.36
T o T

onde "(significa que a grandeza deve ser avaliada na face do volume de controle.

Os valores discretos do campo escalar sao obimlosntro do volumé O somatério referente

ao fluxo liquido convectivo d&aq. 4.36 pode ser reescrito obtende aEq.4.37
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"6 %ot O & %o & %o Eq.4.37

onde

"5 0 Eqg.4.38

é o fluxo de massa que atravessa a face, sendacomponente de velocidade normal &fac
"Qcorrespondem as faces onde os fluxos sa&mn e entram’Q . Os valores dé6 séo
necessarios nos termos nos termos advectiveg @837 e séo interpolados através dos valores

centrais do volume de contrdte
4.2.1.1 Discretizagdoespaciale temporal

Para a avaliacdo da variaéao longo do volume de controfei usado ura variante do
esquemade interpolacdo de diferencas ceistrdenominadodiferencas centia limitado
(bounded central differencijgLeonard, 191). O esquema de diferencas centd@screve a
variacdo def entre dois pontos adjacentes da malha, baseado na influéncia do transporte
convectivo e difusivoO esquema de diferencas centrais, baseado na expansédo da série de
Taylor, apresenta precisde @ ordem. O valor da variavel na face do elemento é calculado
conforme descrito n&q. 4.39.

P

%o E %0 %o g N%ol D N%olb Eq'4'39

sendoO e 1 referentes as células que compartilham a face%. e 1%, sdo os gradientes

calculados conformequacadeq. 4.40.

onde

o B b b =440

e b é o vetor direcionado do centro do volume de controle a face correspondente do volume

de controle.
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O esquema de diferencas centrais descrito pgleacaoEq. 4.39 apresenta baixa difuséo
numérica. De acordo com Patankar (1980, difusdo numéricaé uma tendéncia de
amortecimento ou suavizagdo dos gradientes ou descontinuidadestps na solucdo do
problemaEsse efeito introduerros sendgoortanto desejaveim esquema em quese efeito

seja reduzidoO método de diferencas centrais limitado é baseado no diagrama das variaveis

normalizadasNVD - normalized variable diagraj{Zhu e Rodi1991).

Neste trabalhdoi utilizada a discretizaép temporal de segunda ordem. A discretizacéo
temporal envolve a integracdo de todos os termos nas equacdes diferenciais ao longo de um
passo de temp®0 . Uma forma genérica para evolucao pamal da variave¥oé dadapela

equacadsq.4.41

n
TT_b "On Eq.4.41

em que a funca®”" incorpora quaisquer discretizagcbes espaciais.

A discretizacdo temporal de segundaeondé obtida a partir de uma expansao da série de
Taylor, utilizando o instante de tempo presentgassadn-1 e futuron+1 € dada pela equacgéo
Eq.4.42.

0%o T%  0%o "On Eq.4.42
30

Uma vez discretizada derivada temporalapenas as posicées temporais'desadas para
calcular’O No presente estudo, foram utilizadas integra¢gdes implicitas de segundaBgdem (
4.42).

4.2.1.2 Acoplamento presséo velocidade

As equacdes de quantidade de movimento introduzem uma nova dificuldade no procedimento
de calculo. Os termos convectivos das equacdes contém quantidades néo lineares, isto €, 0s
coeficientes das equacdes discretizadasqi@®0 depadem dos valores ddOQU . Assim,

€ necessario um processo iterajpava que a solucéo se torne possikm disso, o campo

de velocidades é dependente do campo de pressées. Como o campo de pressdes € desconhecid
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€ necessariom método para caltar essa variavel. Esses problemas sdo resolvidste

trabalhocom a utilizacdo de uma estratégia de solucgédo iterativa, denominada SIMPLEC.

Com o algoritmo SIMPLECSIMPLEConsistenjta pressdo € determinada de forma indireta a
partir da equacao da comtidade(Vandoormaal e Raithby ,1984) SIMPLEC é baseado no
algoritmo SIMPLE Semilmplicit Method for Pressuréinked Equations descrito por
PatankaK1980.

4.2.2 Processamento paralelo

No presente trabalho, devido ao alto esforco computacional, as Sesllegmputacionais
foram realizadas em processamento em paralelo ceménm distribuida. AFigura 4.2
apresenta a representacdo esquematica de um dominio computacional dividido em 16

subdominios.

N

Figura4.2 i Representacdo esquematica de dominio discretizado pelo método de v

finitos em destaque o volume de controle

Cada subdominio é atribuido a um né. O mesmo codigo computacional é executado por todos
0s ros. Cada n6 possuma memoria local e pode acessar a informac¢do em outro né usando um
mecanismo de comunicagcdo baseado em uma rede local. A velocidade desta rede impacta
diretamente a velocidade de processamento. O processamento envolve: (i) divisdo do dominio,
(i) exeaucdo das operacdes em cada no sobre seu proprio conjunto de dados e (iif) comunicacao
dos dados entre os diversos nos. Assim, diferentes configuracdes foram utilizadas, dependendo
do calculo a ser realizado. A comunicacao entre os diversos noés foi &itleae 0 protocolo
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MPI (Message Passing Interfgc€Chock e Carmichael, 2000A se refere ao tempo de
simulagéo para convergéncia das estatisticas do escoamento e posteriormente simulacdo da

grandeza escalar e escoatoen

Tabelad.1 ilustra os nés correspondentes aos subdomém$empo de processamento total.
O tempo de processamento tosal refere ao tempo de simulacdo para convergéncia das

estatisticas do escoamento e posteriormente simulacédo da grandeza escalar etescoamen

Tabelad.11 Tempo de processamento totallenerode nlcleos dasisulagdesrealizada

Tempo de
Re Sc processamento  Numero de nlcleos
total (dias)
1 10 1 né x 8ndcleos
150 , ,
200 12 1 n6 x 8nlcleos
580 15 1 né x 8ndcleos
1 15 1 nd x 8nlcleos
640 . .
200 20 1 no x 8ndcleos
580 25 1 n6 x 8nlcleos
1 25 8 nés x hlcleos
1280 , ,
200 30 8 nés x hicleos
580 36 8 nbés x hlcleos

4.3 Descricdo dasonfiguracdesestudadas

4.3.1 Dominio computacionale condicbes de contorno

No presente trabalho é investigada a transferéncia de massa de compostos, dentre 0s quais un
composto odorante (sulfeto de hidrogénio), em superficies livres com deformacédo
negligenciavel. O estudo basesel em unmescoamento totalmente @asolvido de um canal

7

aberto. Ageometria é retangular de dimens@es | A , respectivamente, nas direcdes



46

7

longitudinal, transversal e normal ao escoamemtoge] € a altura do canalAs
correspondentes componentes das velocidades sdo expressas AGr Os limites inferior e

superior do dominio estao loz@dos enwy Tew I, respectivamente. O escoamento é
considerado periodico nas dire¢cdes longitudinal e transv@sehnal foi considerado com

largura e comprimento suficientes para que os valores inicialmente impostos na entrada e na
fronteira lateradireita fossem subsequentemente substituidos pelos valores na saida e fronteira
lateral esquerda, em um processo repetitivo até que ambas as posicdes, apresentassem perfi
idénticos para todas as variaveisnesmo acontecendo para paredes latésssm a condicdo

de periodicidade imposta permite que, mesmo com dimensdes consideravelmente menores, 0

dominio de calculo seja representativo do todo.

A Figurad.3 apresenta esquematicamente o dominio computacional e as condicdet® e

do presente trabalhoAs condicBes de contorno definidas para velocidade fosam
deslizamento (velocidade nula) fundo eleslizamento livrétensao de cisalhamento nula) no
topo. Para o escalar (concentracdo), foram definidas condi¢cdes denooigual azerono
limite inferior e igual a unidadeo limite superior.Os campos de escoamento e concentracéo
foram assumidos homogéneos ao longo da direcdo principal do esco@nentansversakj

para que as condi¢Bes periddicas fossem impostagiois sentidosA malhautilizada na
simulacac uniforme nadiregdes longitudinal e transversal ao escoamentalifdgdonormal

a malha é refinada pertta superficie livre e na parte inferior.

As condi¢cBes de contorno periédicas para os compadrteelocidade nas se¢des de entrada
e saida do dominiemw T e w ¢ N foram impostas a partir de ugnadientede pressao
queestabelece o nivel de velocidade em cada simulacéo. O gradiente de presséo imposto entre

as duas fronteiras é igual a

Eq.4.43

onde 6. é a velocidade de friccama massa especificg & a altura do canal.
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Fronteira superior: C=1
<<

| . > A
/ ! Contorno lateral .\o\
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y Qz‘% 4 "\b Ly=356
X Contorno lateral

Lz=mnd

Naio deslizamento
4
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Lx =2nd

Fronteira inferior: C=10

Figura4.31 Representacdo esquematica dméhio computaciona condicbes de contorr

Para cadatumero dd&reynoldsavaliado baseado na velocidade de fricgamnumero de pontos

da malha utilizada foi modificadde modo a resolver adequadamente a producéo de fluxo
turbulento desenvolvido, proximo a parede do fundo e junto a superficie livre. araiozero

de Schmidt a malha foi refinada na dire¢cdo normal proximo ao fundo e junto a superficie livre
de tal forma que pelo menos trés pontos fossem mantidos dentro da subcamada @ifusiva.
espacamento dos pontos da malha na vertical é equidistantdag@ora um eixo médio
horizontal.O modelo matematico foi validado com dados de DNS obtidos na literatura a partir

das quantidades médias e dos momentos estatisticos das variaveis envolvidas.

4.3.2 Malha computacional

Como aquantidade de pontaio dominio vaia de acordo com a quantidade volumes de
controle amedida que guantidade de volumes utilizadmsmentaa solu¢cdcencontrada estara
mais proxima da solugdo exaRaraSc> 1 as escalas de comprimento do campo escalar séo
menores do que as menoresatgs de comprimento do campoeeoamentoresultando em

requerimentos de malha diferentes para resoluc@scmamente para os campos escalares.

A medida em que o numero de Reynolds aumenta, a resolucdo temporal e espacial deve

aumentar significativaente.Similar aescalada turbulénciaquedescreve a men@scalade
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comprimento a partir da qual qaeviscosidadese torna dominanteg escala de Batchelor
descreve a menascalade comprimentpopara o campo deoncentraga@ partir da qual a
difusdomolecularse torna dominante. Estas duas escalas associadas definem o tamanho do
elemento usado na discretizacdo do dominio, que permite que as equacdes do modelo sejam
resolvidas.O comprimento de escala de Kolmogorov tem de ser resolvido para o campo de
escoamente a escala de Batchelor de comprimento para o campo escalar. Isto significa que o
calculo doescoamentpode ser feito em uma malha maisegpa que o célculo do escalar.

No presente estudalpis critérios foram adotados primeirodeles relatie ao niumero de
Reynoldsbaseado na velocidade de fricg@scoamentoDefinido o dominio computacional,

os valores deY®mhYwQYad foram calculadoparacada nimero de Reynolds respeitasdms

valores estabelecidos por Jiangai(2009).Jiang e lai (2009) estabelecem faixas de valores
tipicos de tamanho de malha calculados em unidades de pikedeY() e Y& ) para
escoamento de camada limite turbulenta usando LES. O calculo do tamanho adimensional da

malha é feito de acordo ca¥io Y& 6’j ' ondeY® é o tamanho da malha na dire¢éo

O segundo critério referge ao nimero de Schmidtmalha computacional definida para cada
namero de Reynolds foi refinada préxima ao topo e fundo. Enqueastdirecbes ez a malha

€ uniforme, na direcé&pfoi feito um refinamento para que o calculo da grandeza escalar fosse
efetuado com acuracia.distribuicdoy dos pontos da malha foi feita de modo que pelos menos,

trés ponto$ossem mantidodentro da subcamada difusavadlizada abaixo da superfitire.

No caso da simulacéo de validacédo do presente estatilhautilizadaé uniforme ao longo

das direcdes longitudinal e transversal do escoam@rdominio foi dividido em 77 pontos na
direcédo longitudinal, 89 pontasa direcdo transversal e 62 pontos na direcdo transversal ao
escoamentoA Figura4.4 mostra o refinamento préxima superficie livre, regido onde se
deseja que o0 escoamento seja mais bem predito devido ao célculo da graatfrzeeesssaria

a determinacao da taxa de volatizacdo do composto, objeto principal do presente estudo.
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Figura4.41 Refinamento da nilaa proximo a superficie livre referente a simulacalele
1280e Sc= 580

A Tabela4.2 exibe a quantidadée pontosem cada direcdo da malha computacional para os
nameros de Reynolds 150, 640 e 1280 simulados e nimero de Schmidt igudt pdgivel
notar que, maiores niumeros de Reynolds dedem malhas mais refinadas, o que também

ocorre para otmero de Schmidt.

A malha é refinada na proximidadeonteira inferior (parede sélida) e fronteira superior
(superficie livre) Os valoresle®  o8.] & representam a distancia em unidades de parede
ondewé a coordenada verticdl; é avelocidadede friccdo e+ a viscosidade cinematica do

fluido. Estes valoresncontranmse detalhados neabela4.2

Paraos numeros de Schmidt 1, 200 e 580 foi usada uma malha ndo uniforme de pontos na
direcdo normal, dependente do valor do nimero de Schmidt.Seardl, a distribuicdo é
simétrica em relacdo ao plano médioyde =2, oumenor espacamento de malha y proxamo

superficie e fundo, é tal que  ¢Bd.j 4 TITT p

A espessura da subcamada difusora perto da superficie livre diminui fortemente nos casos em
gue o numero de Schmidt aumenta, a parte superior da malha é refinada para maiores nimeros
de Schmidt. Br exemplo, na investigagdo do escoamento com numero de Reynolds igual a 150

e numero de Schmidt igual a 580, o minimo espacamento da malha foi reduzido para

T ¢.v
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Tabelad4.2 1 Detalhamentalamalhacomputacional

N° de Reynolds Numero de pontos y Tamanho do elemento
(Re) Longitudinal | Normal | Transversa minimo[m]
150 77 100 89 0,025 6,04E05
640 77 120 89 0,036 2,03E05
1280 77 140 140 0,043 1,21E05

4.4 Critérios de convergéncia estatistica

Pam tornar as condicfes de todas as simulacdes realimaiasepresentativatas condicoes

utilizadas nos estudos de referéndeNagaosa (1999) de Nagaosa e HandlgR003) a

evolucaadoRMS da velocidade foi criteriosamente acompanhada em variossdontdizados

em toda a extensao do dimio. A Figura4.5 mostra o ponto N correspondente as estatisticas

apresentadas naigura4.6.

X = mé/2
,/Pﬁl”
& .
& / | ?
I N
o M | Pun.tu

I _

y Ly =8
X
A
,/’ Lz =no
Lx =2nd

Figura4.51 Localizacdo do pontde monitoramentdl no dominio computacional

As curvasexibidasna Figura 4.6 referemse aséries temporés da estatisticale RMS da

velocidade na direcéo longitudinal para nimero de Reyigud$a 150e nimero deSchmidt

igual a 580 Nas curvassao mostrados dois instantessii@ulacéo referentes ao pontods

Figura4.5 nos quais ®MS da velocidade assume valor zero.
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Figura4.6 1 Convegéncia das #tatistica da variavé RMS de flutuacdo de velocidac

longitudinalparaos nimeros de Reynolds simulados

Estes instantes correspondem ao inicio da amostragem temporal para estatistica da variavel e
ao inicio da resolucdo da equacdo do trarispdo escalar. Estes dois instantes estdo
distanciados de ceraie 120.000 (cento e vinte mil) passos de termfponbém € possivel
observar nas Figuras que, o inicio do calculo efetivo das estatisticas da variavel, se deu somente
apos o valor d&RMS (estdistica monitorada), apresentar um comportamento de razoavel

estabilidade (variacdo aproximada de 5%).

Isto significa que asstatisticas mudarapidamentguando se leva em conta um determinado
namero de realizacfes, masnamse estaveis a partir dendeterminado nimero, este nimero

de realiza¢gbefoi utilizado para todas asmulacdes

Conforme o estudo de referéngae simuloure= 15Q o célculo das variaveis foi realizado
durante 2700 unidades de tempo viscosos a fim de-sbter escoamento tdtaente
desenvolvido, com um incremento de tempo de 0,0225 unidades de tempo vi€ems0s.
unidade de tempo viscoso equivaleda 08).) 4 ondeo é o tempp 0. € avelocidadede

friccdo ed a viscosidade cinematica do fluideste instantdoi respeitado para a simulacao

atual LES para o Re = 150 porém foi verificado que para os demais niumeros de Reynolds esse
periodo de tempo nao foi suficiente para a convergéncia estatistica da variavel monitorada. Os
tempos utilizados para cada simulacdo estdo apresentad@bela4.3. Cada numero de
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Reynolds (bseado na velocidade de friccdein se equivalente passde tempoe o tempo

total de simulagéo.

Tabela4.31 Passos de tempo e tempo de processamento das simulacdes realizadas

. , Tempo adimensiona
Passode | Tempo adimensional . .
_ . de simulacéo para
Re | Sc tempoda de simulagé para o o .
_ . média apds insercé
simulagéo (s)| resolver escoamentd
de escalar
1 0,0036 2700 2700
150
200 0,0036 2700 2700
580 0,0036 2700 2700
1 0,0002 4500 4500
640
200 0,0002 4500 4500
580 0,0002 4500 4500
1 0,00005 6000 6000
1280
200 0,00005 6000 6000
580 0,00005 6000 6000
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5 Resultados aiscussoes

O presenteapitulo apresentaéssec@es principais: (ifletalhamento das simulacdes realizadas
(ii) validacdo do modelo matematico e)(resultados e discussdesdanulagdesnumeérica
do transporte do escaleonsiderando variacdes nos principais parametros goverjaintesro

de Reynold® numero de Schmidt).

Apés o detalhamento de todas as simulagfes realizadgeesentada na segunda segedo
validacdo dos resultadgor meio da comparacdo com resultados de DNS obtidos da literatura.
Os dados comparados incluem valores meédios das principais propriedades do escoamento e do

transporte d grandezascalaassim com@arametrogaracteristicoseatturbuléncia.

A terceirasecaoapresenta analisalainfluéncia da variacao do nimero de Reynolds (150, 640
e 1280)baseado na velocidade de friccaoleero de Schmidt (1, 200 e 580). O numero de
Schmidt igual a 580 representan composto odorante de grande interessenganhaia

ambiental.

5.1 Detalhamento das simulacdes realizadas

Os detalheslas simula¢des realizadas sfwesentados nbabela5.1. Cada simulacdo esta
identificada pelo nimero de Reynolds (baseado na velocidade de friccdo) e pelo ré&imero d
Schmidt (baseado na difusividade do composto estudAdds)m, a simulacadkel50Scl
correspondente ao caso base, reere@a um nimero de Reynolds igual a 150 e numero de
Schmidt igual a 1. Este caso seré detalhado na $e8&0 niumero de Reynolds € calculado
como’Y'Q 6.] j wonded é aviscosidade cinematica do composi. €] ,respectivamenta
velocidadede friccdoe aalturado canal O nimero de Schmidtaalculado coméY® & $

senddO a difusividade do composto dissolvido na agua.

Os resultdos apresentados sédo normalizados em fungéo da velocidade de friccdo e do fluxo da
grandeza escalar na superficie so{mtantorno inferior do dominiop velocidade de friccée

o fluxo turbulento sddada pelaEqg.5.1 e pelaEq. 5.2, respectivamente.
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o, I Eq.5.1

ondet; é a tensao de cisalhamento no fundoéea massa especifica do fluielg é dado pela

’ 06 O 'oQ('j Eq.5.2

n 00 96 g.5.
onde 606 O o valor médio do produto da flutuacéo da velocidade na direcdo né@mal
da flutuacdo da grandeza escafar , ‘O é a difusividade do compostdEed ‘Q «& o gradiente

da concentracdo na direcdo normal ao eseatom

Essa é a mesma normalizacdo utilizada por Nagaosa (1999) e Nagaosa e Handler (2003) para
permitir uma comparagdo direta entre os resultados. Assim, os valores de velocidade sé&o
normalizados pela velocidade de fricgos valores deoncentracdo sawormalizados por

conformeas formulagdes expressas Bg.5.3 enaEq.5.4.
5 0
2y Eq.5.3
onded é a componente de velocidade na diredéiel,2,3) e os valores de séo dados por:
6 = Eq.5.4

onded é a grandeza escaladgé definido po.  N¥o..

Os numeros de Reynolds estuda@s0, 640 e 1280¢orrespondemrespectivamente, aos
nameros de Reynoldguaisa 2300, 11400 e 22800 calculados com base na velocidade média
do seio daeescoamentod ena altura do candl .Com relacd@os numeros de Schmidt, os
compostogeferentes $c=200 eSc=580equivalemao Hélio e aaulfeto dehidrogénio (HS),
respectivamente. Como dito anteriormentsyléeto dehidrogénio é um importante composto
odorante presente ezstacdo de tratamento de esg&dH). O composto usado nas simulacdes

de validacao e do caso bgSe=1) ndo corresponde a nenhum composto especifico dissolvido

em agua. Entretanto, o uso do nimero de Schmidt igual a unidade no presente trabalho e em
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outros aqui referenciados permitiu que detalhes importantes do processo de transferéncia de

massa fosselnvestigado® que a validacdo do modelo matemético fosse realizada.

Neste estudo, foi investigada a transferéncia de massa na volatilizagdo de compostos, tais como
sulfeto dehidrogénio (HS), em superficie liquida quiescente a partir do calculo doccerak

de transferéncia de massa na fase liquida. As simulacdes foramdaesalitidizandese LES

com modelode submalhadindmica Os parametros governantes do fendmeno foram
modificados em cada simulacao realizada a fim de permitir o edéusleus efaiisna taxa de
transferéncia de massa. Ao todo foram realizadas nove simulacdes, comismanddmero

de Reynolds (escoamento) e numero de Schmidt (transporte do)esgalarsumarizado na
Tabelab.1.

Tabelab.11 Identificacdodassimulacdegealizadas

Sc Re 150 640 1280
1 Rel50Sc1 Re640Scl Rel1280Scl
200 Re150S¢200 Re640Sc200 Re1280Sc200
580 Re150Sc580 Re640Sc580 Re1280Sc580

5.2 Validacdoda modelagenmatematica

Os trabalhos deNagabsa (1999) eNagaosae Handler(2003) que utilizaram DNS foram
simuladosa fim permitir a validacdo do modelo matematico e a solucdo numeérica empregada
neste trabalhd-oram comparadagsultados tipicodeestatisticas da turbulénméatidos com

LES com os resultados deDNS. Nao existe na literatura dados experimentais dos casos

investigados nesta tepara validagao.

Assimulagesde Nagaos&l1999)e Nagaosa e Handler (206)mpreenda um canal aberto
com dominio computaciondl @ ¢ nhd & Al ed @ 1 onde] é a altura do canaDs
limites inferior e superior do dominio estao localizadosemm'Qw 1 , respectivamentéd
namero deReynolds de fricca@aseado na velocidade de friccdo na parede do ¥éridoal
a150.A malha uilizada conténv7x62x89 pontos nas direcdes y e Zlongitudinal, normal e
transversal ao escoament®) campo de concentragcoes de esaasadopara a validacdao
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presente trabalho € apresentado Wagaosa eHandler (2003) a partir do escoaméo
desenvolvido poNagaosa (1999Para a validacdo do problerf@ construidono centro do
dominioum perfil verticalondeforam analisadoslados médiosle velocidadeda grandeza

escalae as estatisticas da turbuléncia.

Em todos os perfigpresentado ra presentesecdo,a abcissaw  «8.) & representa a
distanciavertical a partir da parede inferiem unidades de parededewé coordenada vertigal
0. é avelocidadede friccdoeu a viscosidade cinematica do fluidd quantidade RIS (root
mean squarneapresentada nesta se@ipivale ao desvio padr@la variavel de interesséso

calculada coforme descrito n&g.5.5:

i & Yo %o Eq.5.5

Osgraficos apresentados Beyurab.1 aFigurab.5 compreendem as comparacdes de validacéo
da modelagem LES. Nesses graficos estdo apresentados perfis verticais das variaveis do
escoamento e da grandezaadsice suas estatisticas (média e RMS, por exemplo).

A Figurab.1 apresentalados develocidaddongitudinalmédiano perfil vertical localizado no

centro do dominio.

Zona de

Zona Linear | Transicio , Zona Log

—— an»+ - Presente estudo

— ap+ - Nagaosa (1999)

15 +

(uy*

10 +

t
0,01 100 1000

Figura5.11 Perfil verticalde velocidade longitudinal média
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O eixo das abcissas esta apresentado em escala logaritmica para melhor visualizacdo das
diferentes zonas do escoamedtoa analise dgigura5.1 permite identificar que o esaoanto
médio tem boa concordancia com o resultado de Nagaosa (1999) indicando convergéncia do

perfil médio do escoamento.

Adicionalmente, podse observarnese perfil adimensional duas zonas tipicas de um
escoamento turbulento plenamente desenvolvido emamal aberto de secéo retangular. A
camada viscosa estensle aé aproximadamenteo v. Nesta camada, os efeitos da
viscosidade sdo consideravelmente mais importantes que os efeitos da turbuléncia. O perfil
apresenta umaformalineau sejagp 0 .Entre Lv'Qw o Tpodeseobservar uma

zona de transicdo entre os perfis linear e logaritntissas duas Ultimas regifes estdo em
perfeita concordancia com o estudo DNS de referéAqgiartir deww o 10 perfil assume a

forma logaitmica até o topo do dominmnforme descrito por Pog2000).Nessa regido, o
modelo superestima ligeiramente o valor da velocidade. O erro maximo encarttaalos

dois perfis é de aproximadamente 1,5%.

A Figura5.2 mostra @ perfis verticais dos valores de RMSfllsuag&o da velocidadende
i abe i abdjo.,i aO i abDjo. ei abdee i GDjo. sendo i abh
i d0Q &b os valores dRMS das flutuaces da velocidade nas diregées longitudinal,

normal e trasversal ao escoamento, respectivamente calculadasgéla.

A evolucdo dos perfis dRMS da flutuacdo da velocidade nas trés direcdes tem boa
concordancia com os estudos numeéricos de Nagaosa (1999). O valor e a posigalgertic
maximo RMS da flutuacdo longitudinal sdo bem proximos. A identificacdo adequada desse
pico é importante porquéndica a regido de maximale producdode turbuléncia As
componentes de RMS da flutuagcdo da componente velocidade nas dire¢cdes longtudinal
transversal ao escoamento diminuem na proximidade da superficie livre enquanto, o valor de
RMS da componente da flutuagéo da velocidade normal tem ligeiro aumento a pabtir de

p O.T

Nas duas curvas (validacdo e presente estudo), o pico de RM8udgdo de velocidade
longitudinal se localizae®  p vhavendo uma diferenca de 5,6% entre os valores maximos.
A medida que se avanca verticalmente em direcéo a superficie livre passando pelo seu maximo,

o valor de RMS da flutuacdo da componentagitudinal da velocidade decai até estabilizar
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emi & b p mostrando uma 6tima predicdo do modelo de turbuléncia na superficie livre

onde estéa investigado o transporte da grandeza escalar.

—rms u'+ - Nagaosa (1999)
——rms u'+ - Presente estudo
25 1 = = rms v'+- Nagaosa (1999)
= = rms v'+ - Presente estudo
====rms w'+ - Nagaosa (1999)
====1ms W'+ - Presente estudo
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Figura5.2 i Perfis verticais de RMS da flutuacdo da velocidaae direcdes longitudina

vertical e transversal

Nas outras duas direcoes, os perfis de referéncigperbs obtidos pela simulacdd&ES sdo
aproximadamente coincidentsam uma levewbestimativaA flutuacéo da velocidade vertical
praticamente se extingue na superficie livre devido a condicéo cinematica imposta no contorno

superior para essa variavel, isto €, velocidade vertical nula.

A Figurab5.3 ilustra os perfis dRMS da flutuagdo da vorticidade nas dire¢des longitudinal,
normal e transversal ao escoamemMos graficos,i a i aji 8jo.,i ai

i al 8jo.el ai i @ 8job6.ondel al ,i ai ei al saoos valoresde
RMS da flutuacdo da vorticidadetespectivamentenas dire¢cdes longitudinahormal e

transversal ao escoamendd,a velocidade de friccdotea viscosidade cinematica dgua.

Os perfis de RMS da flutuacdo da vorticidade coincidem de forma razoavel com os estudos
numéricos de Nagaosa(1999). Igualmente ao observado por Calmet e Magnaudet (2003), as trés
componentes de flutuagdo da vorticidade sao bastante similares &aa megs afastada da

parede. Isso sugere a isotropia da turbuléncia na regiéo.
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0.3 T ‘:‘ ====1ms ©'z+ - Nagaosa(1999) ====rms ©'z+ - Presente estudo

Figura5.31 Perfis verticais de RMS da flutuacdo de vorticidads direcdes longitudina

vertical e transversal.

A producéode vortices ocorre de forma similaos valores de RMS da flutuagéo das trés
componentes de velocidadgpds w v 1T 0 mesmo decaimento de producao de vértices
observado nas trés direcoedas proximidades da parede inferior a maior producdo de
vorticidade ocorreprincipalmentena direcdo transversali a1 se igualando as outras

componentesemd U Tt

O valor dei a1 indica a producdo de vértices referente a componente transversal que é
calculadacomp 106j1 &1 Oj! wmostrando que esse valor € dependente do gradiente
vertical da velocidade longitudinal que é notadamerdgimo proximo a parede. No que se
refere @ valor de RMS da flutuagcdo da velocidade normatii  , o seu maxira ocorre

emw p vEssa elevada producdo de vértices com tendéncia de variar as velocidades
longitudinal etransversh TOj! a 10 )7 wPodesefazer umaandlise conjunta com a
Figura5.2 que mostra @ico de producdo de turbuléncia longitudinal na mesma distancia

verticaloo p v

A Figura5.4 mostrao perfil vertical @ uma componenteodensor ds tensbes deeynolds
normalizado, ondéd OO @ O@6" e @ OC&a médiano tempado produtada flutuado

davelocidade longitudinal 6 e da flutuagdo da velocidade norm& , respectivamente
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—-a'v+ - Nagaosa (1999)
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Figura5.4i Perfil vertical ch compnenteud/°do tensor de Reynolds.

A correlacdo das flutuacdes das componentes das velocidades vertical e longitudinal esta
associada a interpretacao fisica do transporte vertical da quantidade de momento longitudinal.
O maximo desse transporte ocorre@m p U Isso se reflete nos graficos Eigura5.2 em

que a producdo de turbuléncia longitudinal é também méaxima. Esse transporte decai com a

altura do canal conforme pode ser notad&igara5.4.

A Figura5.5 mostra o perfil de viscosidade turbulerita ' j’ onde ’ é a viscosidade
turbulenta dada por 0 O ¢! e a viscosidade cinematica do fluid@d OO
representa a componente diensor de Reynolds que é a média do produto das flutuacdes das
velocidades nas dire¢des longitudinal e normal do escoamento. O perfil obtido pelo presente
estudo apresenta excelente concordancia com o perfil do estudo de referénci@ em tod

dominio.

Devido a sua importancia na caracterizacdo da fdarairva de probabilidade de densidade
interessante definir os terceirogaarto momentos, respectivamernté%. que € oskewness
(assimetria) e 60%o € oflatness(curtose ou achatamento). gvantidadéYin apresentada
da variavel de interes$g € calculada conformekg.5.6 e a quantidadéOn da variavel de

interesse é deulada peld&q.5.7.
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“Y %o %o %o Eq.5.6

0% % %o EqQ.5.7

Os gréficos d&igurab.6 (a) eFigura5.7 (a) exibem, respectivamente, os perfis verticais do

skewness flathessdas componentes de velocidade, construidos no centro do dominio.

1,00E+02

= y1+ - Presente estudo
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=——v1+ - Nagaosa (1999)

1.00E+00 +
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1.00E-03 +
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1.,00E-05 +

1.00E-06

0.1 1 10 100

Figura5.571 Perfil verticalde viscosidade turbulentermalizada

Ascurvas mostradas nkigurab.6 (a) obtidas pelo presente trabalho e pelo estudo de referéncia
possiem boa concordancjaem especial, na regigaroxima a superficie livreNa regido
proxima a parede inferior obserga uma maior discrepancia entre o resultadekegness

predito pelo modelo e pelas simulagdes de referéncia DNS. Isso pode ser atribuido a diferencas
de malha ou do tempo de médidizdido.
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Figurab.6- Perfil vertical daskewnesdas componentes de velocidade (a) perfil de valide
(b) representacdo esquematica da funcdo probabilidade de densidade €& e (c)

representacdo esgmatica da fungéo probabilidade de densidadg'edbQ

Os detalhes diigura5.6 (b) eFigura5.6 (c) sdo representacdes esquematicas da quantidade
skewnessmostrando a funcdo densidade de probabilidd@evelocidade em dois pontos
distintos do dominio localizados em 1 ve emw  p L Jrespectivamente. Do mesmo
modo, os detalhes daigura 5.7 (b) e Figura 5.7 (c) sdo representacfes esquematicas da
quantidadeflatnessmostrando a funcdo densidade de probaiédda velocidade em dois

pontos distintos do dominio localizadosem 1 ve w p v,mespectivamente.
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Figura5.7- Perfil vertical doflatnessdas componentes de velocidade (a) perfil de valale
(b) representacdo esquematica da funcdo probabilidade de densidagie4&me (c)

representacdo esquematica da funcao probabilidade de densidgdel&m

A linha azul demarcada no grafico refaeea distribuicdo normal e tem o valorskewness
igual a zero.O ponto referente a imagem &&ura 5.6 (b) foi escolhido porque ilustra
condicdo nula dvalor doskewnessPode sepbbservadgela representacdo esquematjuaa
funcdo densidadde probabilidadeé simétricano pato. Com relacdo agonto referente a
Figura5.6 (c) a escolha foi feitporque esta localizado junto a superficiee e temvalor do

skewnesgositivo e igual a 0,5Além disto, a condicaibustraa ocorréncia de um importante
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processoConforme mostrado neigura5.6 (c), quandoa funcéo probabilidade de densidade
assimétrica com valores dikewnesgositivos conformepode ser visualizadoo detalhe
esquematicoexiste uma predominancia de flutuac@egativasndicandoa intermiténcia do

processo de renovacao de superficie.

As curvas mostradas k&gurab.7 (a) obtidas pelo presente trabalho e pelo estudo de referéncia
possuem boa concordancia, em especial, na regido préxsozerficie livreE possivel notar

que, a linha em azul referente a distribuicdo normal tem quanfidaaessigual a 30 ponto
referente a imagem dagurab.7 (b) foi escolhido porque ilustra condicdo nulavddéor do
flatness Nesta condicdo pode ser observado que a funcdo probabilidade de densidade
simétricae menos achatad® ponto referente Rigura5.7 (c) localizado junto a superficie

livre e temvalor doflatnesspositiva e igual &.

A Figura5.8 exibe o perfil da concentragdo média normalizesfaresentado pab BP6,.

40

——«C>+ - Nagaosa e Handler (2003)

B8 s
——«C>+ - Presente estudo
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Figura5.81 Perfil verticalde concentragdo média normalizada

Os perfis encontrados pelo presente estudo encosgamm excelente acordm toda a altura
do canakom os dados deNS do estudo de Nagaosa e Handler (2088nente uma ligeira
diferenca é observada na faixad@eentre 30 e 100. A regido bem préxima a superficie livre

(por exemplow  p ¢)ws perfis sdo perfeitamente coincidentes.

é
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O perfil vertical do fluxo arbulentod®6 Qde um canal é indicado pela média do prodiao
flutuagdo da concentracdod e daflutuacdo da componente vertical da velocidaOe. A

Figura5.9 apresenta esse perfil normalizado godado p&a Eq.5.2.
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Figura5.91 Perfil vertical dofluxo turbulento do escalar
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Figura5.1071 Perfil vertical doRMS da flutuacaala @ncentracdo descalar

Os valoresmostrads no grafico darigura5.9 referemse ao fluxoturbulento da grandeza

escalar. E importante notar que com base nessa normalizacdo, a G&rta&| representara
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a relacédo entre os fluxos turbulentos e fluxo por difusdo molecular. Caso o fluxo turbulento seja
muito maior que o fluxo molecul@® O tende a 1, caso o fluxo por difusdo molecular seja

dominanted®6 O  ptende a zero.

Esse grafico confirma a teoria quanto a prioridade do transporte difusivo em relacdo ao
transporte advectivo na camada limite de concentragdo que aqui é representada pelo decaimenta
do fluxo turbulento em ambas as superficies. A medidaguaproxima da superficie livre, por
exemplo emw  p 1 10 fluxo turbulento decai rapidament®. nimero de Reynolds tem

grande influéncia neste decaimento do fluxo na proximidade da superficie livre como sera

mostrado n&ecaos.4.

A Figura 5.10 ilustra o perfil de RMS da flutuacdo da concentragcdo dado pela equacao
normalizadai & Bee 1 G Bj6 . E possivel notar dois picos ao longo da altura

W pUOQW pT1TTEENdoestedw p T atmais elevado dada as condicdesatgorno
estabelecidas no fundo (n&o deslizamento) e topo (deslizamento livre). Essa mesma evolucao

foi observada no gréafico obtido com dados de DNS de Nagaosa e Handler (2003).

5.3 Simulac&o numérica do aso base

A simulacéo de validacgd®e150Sc)foi usadacomo caso base. Nesta se¢ao sdo discutidos os
principais resultados e thesda transferéncia de massa obtidumaa o0 caso basgie néo
foram exploradosna secédo de validacdosandese conceitosle divergente de superficie e
critério Q, conforme desdd por Nagaosa (1999retendese relacionar adistribuicoes do
campo de velocidaded® campaconcentracae suas respectivas flutuacbes com a prarts

da grandeza escalar

5.3.1 Descrigéo e andlise das estruturasirbulentas do escoamento

A Figura5.11 mostraa distribuicdo da componente vertical da vorticidade em um plano
localizado imediatamente abaixo daperficie livre Os planosforam exibidos em quatro
instantegeferentesa simulacdoRe150X1. Na Figura5.11 € possivelidentificar estruturas de
vortices coerentesespalhads no planoxz conforme proposto por Nagaosa (1999ma

observacéanais detalhada levavisualizacdo destruturas rotacionaisom T sempre
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posicionados préximos astruturas rotacionais com  11. A vorticidade  dadapor]

TojT at (1 dondg ¢T aValores negativos de vorticidade 1t representamegioes
emquea velocidadeormalaumenta em relacao a direcao longitudidalescoamento, muito
mais do que a velocidadeansversakm relacdo a direcdongitudind, ou seja, rotacdo no
sentido horario.Em contrapartidayalores positios de vorticidade] T negativos
representam regides em que a velocidade normal diminuil@gdoea direcdo longitudindd

escoamento, muito mais do que a velocidaaiesversal emelagéo a direcao longitudinal, ou

seja, rotacdo no sentido antihorario.

NaFigura5.11, as zonas demarcadas pelas letras A, B e C identificam pavéstides(com
vorticidade verticahegativa e positiva) em cadim dos tempos adimensionais, ilustraado

nova posicaae cada um desses panesdominio de célculo a medida em que o tempo avanca.

Os pares de vortices se deformam ao longo do tempo. A estrutura destacada pela regido A se
alonga na direcao longitudinahquanto a estrutura destacada pela letra C basicamente mantém

a mesma forma para gsatroinstantesnostrads.

A evolucdo das estruturas também reflete a periodicidade do escoamento. A estrutura A no
instante sai do dominio reaparecendo no instant@(dja analise mostra que a maior parte

dos vortices desloese preferencialmente na direcdo principal do escoamsetmo essas
estruturasmportante no entendimento do transporte da grandeza escalar préxima a superficie

livre.

A Figura5.12 exibe a distribuicdo da componeid& do tensor de Reynolds em um plano
transversayz dada por 6 Oj 6. referente a simulagd®e150Sclonde 6 O é o tensor de
Reynolds e6 AOrepresentam as respeess flutuacBes instantdneas da componente da
velocidade na direcdo longitudina@l e da componente da velocidade na direcdo nor@al

e 0. a velocidade de fricgcdo. Na escala de cores, os extremos azul e vermelho, correspondem
a altos valores pds/os e altos valores negativos do tensor de Reynolds. Zonas especificas do
dominio s&o demarcadas pelas letras A e B. Nas zonas A e B é possivel visualizar altos valores

positivos do tensor de Reynolds.
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@y [ 0,000 5 | (b) t* = 1420

-0,013

X ] (c) t*=1430

Direcdo principal do
escoamento

(d) t* = 1440

Figura5.111 Distribuicdo do campoalcomponente verticaledvorticidade instantanea r
planoxzlocalizado imediatamente abaixo da superficie [iyre145)em tempos sucessivo
(a)t" =141Q (b)t" = 142Q (c)t" = 1430e (d) t" = 1440



69

Considerand-se a condicdo em queO T e que a flutuacd® é o termo advectivc
responsavel pelo transporte vertical da quantidade de movimento longittdimalem-se:
no caso dé 6 T, O transporte vertical ocorrera principalmente em dweg superficie
livre. Em contrapartida, o transporte vertical ocorrera da superficie livre em direcao

do escoamento toda vez qlied TU

I"‘0 A B

» /
C el i e o/a'S N
i -1.0 ®

Diregao principal do escoamento

—'v")/ @)

Figura5.127 Distribuicdo do tensor de Reynolidstantane@m plano transversgkem x{i
=1 e t=3500.

5.3.2 Relacdoentre divergentede superficie €luxo da grandeza escalar

As imagens exibidas reequéncigFigura5.13 a Figura5.15) mostram:(i) a relacé existente
entre o divergente de superficie e 0 campo de concenti@gao relacacexistente entre@s
vetoresvelocidade e a flutuacdo do campo de concentragiiyp a relacacexistente entre a
estruturas turbulentagsualizada pelo critério Q e a flutuacdo do campo deoncentracéd@
vetores velocidadessobrepostos. As imagens daFigura 5.13 (a) e da Figura 5.13 (b)
correspondem wisualizacdo instantanea detores velocidade a distribuicdodo divergente
de superficie dado por | T0jT @10 jr a 10j1 wonde 6 AL séo as

respectivas flutuacfes das componentes das velocidade nas diec@es As imagens sao
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feitasem um mesme@lanoxz, na supertiie livre no mesmanstante A Figura5.13 (b) exibe

o divergente de superficipiepode seum indicador do fluxo turbulento na interface.

Os circulodestacadosaFigura5.13 (a) ena Figura5.13 (b) identificam regifes especificas

do dominio de estudo.iCulos vermelhosdentificados pela letra Aorrespondem aonas

onde odivergente de superficie é positivo 1T . Por outro ladpaszonasonde divergentes

de superficie sdo negativos 11 correspondenaos circulosazuisidentificados pela letra

B. E notavel queegides conf T correspondenas regidesonde os vetores velocidade
divergem Esta formacdo dosetores velocidade € estabelecida por interacdes de correntes
ascendentes na direcdo da superficie livre. Por outro lado, vetores velocidade convergentes sédo
encontrados nas regifes onde 1t A formacéo desses vetores velocidade produz movimentos

do fluidoda interface na direcado deio doescoamento

A discussao é complementada pelgura5.14 que exibe imagens simultaneas em um plano
vertical e transversal¥) ao plano mostrado réigura5.13, indicado por uma linha central
tracejada. Nesta linha central, sdo destacadas duas zonas por circulos azuis identificados pela
letra B e por circulos vermelhos identificados pela letra AFigura 5.14 exibe uma
representacao instant@naos vetores velocidade sobrepostos a distribuicdo do campo flutuacao

da concentracdo para a simulaga&i150Scl

A imagem também apresenta na parte superior um detalhamento de uma regido especifica do
plano de observacdo. Em termos gerais a figura masira 6tima correlacdo entre a
movimentacéo do fluido (dada pelos vetores velocidade pretos) e a flutuagéo instantanea de
concentracdo do escalar. Se observarmos uma zona especifica no canto inferior esquerdo da
figura principal, um vortice promove uma liggiacumulacdo do escalar e sua flutuagéo

apresenta um valor elevado em relacdo a sua vizinhanga.

Na parte superior do dominio (superficie livre) apresersanvalores de flutuacdo de
concentracdo negativos nas regides onde o principal sentido de giscadmnento tende a

retirar a grandeza escalar desta parte do dominio.

Relacionandese as regibes onde o divergente de superficie € positivo nas imagégarda
5.13 e daFigura5.14 pode ser observadaigos vetores velocidade divergem na superficie

superior, 0 que tambéénotadma zona A destacada Ragura5.14.
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Na zona A, onde o divergente de superficie é positivo, 0 escoamento superficial diverge e
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outro lado, em B, o escoamento convergente esta ligado a velocidades verticais descendentes,

flutuacdes de velocidadascendentes trazem concentracdes mais baixas do fundo do canal. Por

que levam concentracdes mais elevadas em direcao ao fundo do canal.

(b)

-9.6

Figura5.131 Relacéo entré)os vetores do campo velocidade no plene(b) o divergente

de superficie na interface para nimero de Reynolds igual a 150 e numero de Schmic

1 emt* = 700Q Circulos vermelhos indicaim 1t e circulos azuis indicamm 1. A linha

0, 50.

tracejada indica a posic&b U



72

y
Diregédo principal do escoamento
z

Figura5.1471 Visualizacédo dos vetores do campo velocidade e da distribuicdo do «

de flutuacdo daoncentracdadimensionaemt*= 3500 no plangzemx/ti=0,5Q

Dois vortices contraiotativos sdo claramente visualizados no destaqueigiaa 5.14. Em
contraste, nos casos em que o divergente de superficie apresenta valores negativos, este
transporte acontece na direcdo contraria, ou seja, da superficie lidigegdo ao seio do

escoamento.

Essa observacédo pode ser vista r@ana B destacadana Figura5.14. Esses vortices tém
sentido de giro que promoweadireconamento do fluido em direcéo a parte inferior do dominio.

Na Figura 5.14, a regiao de intensa cor vermelha indica valores elevadpssitivosde
flutuacdo de concentracdadimensional ou seja,o fluido de menor concentracdo €
movimentado do seio do escoamento em dire¢ao a superficie livre. A concentracdo da grandeza
escalar sofre uma variacdo negativa tal como indicado na zonagzdll 1 naregido A

daFigura5.14 ( divergente positivo).
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A Figurab5.15 mostradistribuicdo de alguns vortices tridimensionais obtjgs critério Q. O

critérioQ & um escaladefinidopelaEq.5.8

Y B Ti Ti 0 pﬁ;ﬁ)-
¢Tw Tw Eq.5.9
ptTo To = -~
= m ~ . Q hD-
¢Tw Tw Plt Eq.5.10

A Figura5.15mostra os vortices obtidos atravésstesuperficiesle critérioQ no dominioOs
vortices construidos representam uma faidaquadale valores de critériQ que permite a
visualizacdo de voértices ou estruturas rotacionkisistem regides onde rotacdo é
predominante em relacdo a deformaco Tt e regides onde a deformacéo predomina a
rotacdo 0 Tt. A fim de identificar os vértices, isosuperficies tridimensionais devem ser
construidas com valores positivos do critépigpermitindo a identificacdo de regifes onde a
magnitude da rotacdo € romique a magnitude da deformacédo. Os vortices identificados da
Figura 5.15 sdo classificados pela componente longitudinal da vorticidade . Valores
positivos de vorticidaded T sao coloridos na cor vermelha e valon T Sao

coloridos em azuNarios voértices localizadasessadominio podem ser observados.

Os valores do critéri@ da figura séo coloridos pela vorticidade em . Estes vorticeséo
associados distribuicdoda flutuacdo do escaldPodeseobservar que muitos vortices tém
estrutura alongada préximo a regiao do topo do dominio (superficie livre). Tais vortices sao
responsaveis pela manutengie rotacaaridimensional doescoament@ consequente alta

movimentagéao e transporte do eacal

A Figura5.15 tambémexibe um plano transversalz ao dominio de calculo ieénticoao

plano apresentado Régurab.14. Nesse planestacexibidosos valores de flutuacéo do escalar
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e dos vetoresstantaneos deelocidade Nas imagens dadigura5.15 (a) edaFigura5.15 (b)

sdo mostrados importantestaltesde duasregides especifisado plano de observacao.

c'/C,
| i R |

-8,00 -4,00 0,00 4,00 8,00

(a) (b)
Figura 5.15 - Representacdo dos vortices turbulentos pelo cri@ri@s vortices azui:
indicam 1 e em vermelho T, (a) e (b) detalhes no plangz e turbuléncia

visualizada pelo critéri@ na regidao préxima a superficie livre

Essas regides destacadas tem o objetivo de apresentar a visualizacao tridimensional de vortices
identificadosanteriormente no plano; (Figura5.15 (a) em que visualizamadois vortices
contra rotativos e (iifrigura5.15 (b) em que é possivel ver um vértice de menor dimensédo bem

préximo a parede inferior. A ¢éica do critérioQ foi utilizada de forma a visualizar
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preferencialmente os vortices das regides destacadas, ou seja, o valor numérgpaafise

foi escolhido com este fim. A diferenca de coloragéo observada no detalhd={g)ideb.15
comprova que esses vortices sdo contra rotativos mas desta vez devidos aos valores de
vorticidade e ndo pela visualizacdo dos vetores. Esses vortices sdo estruturas alongadas e quas
longitudinais. O vortice vermelho destacatioFigura5.15 (a) tem origem de movimentacao

na parede inferior como pode ser observado no plano geral do dominio.

Nos detalhes dasigura5.15 (a) ainda € possivel observar que o vortice identifigaelo Q

critério na cor vermelha, portanto com vorticidade positiva 1 e 0 vOrtice com
vorticidade negativa T identificados pelo critéri@ na cor azul, atravessam uma regido
demarcada no plan@daFigura5.14 pelo divergente de superficie positivo. Ou seja, a regido
interior aos dois vortices contra rotativos promove o direcionamento do escoamento na vertical
do seio do escoamento em direcdo a superficie livre. Convém lembrar, que riestacEecao,

pares de estruturas rotacionais (negativo e positivo) similares aos pares das estruturas mostradas

nesta figura também foram exibidos, s6 que em outro plano (horizontal).

5.3.3 Relacédo entre as estruturasurbulentas do escoament@ o transporte dagrandeza

escalar

A sequéncia de imagens E@ura5.16 (a) aFigura5.16 (c) mostraa distribuicdo ddutuacdes
instantaneas do campo escalar e do campo de velodaragieidinal e transversé¢itasem

um plano horizontalxz). Esse plano esta localizado imediatamente abaixo da superficie livre.
Os dados refererpea simulacdo Rel50Scl e ao tempo adimensional o v TTDe maneira
similar ao observado n&igura 5.12 onde foi possivelnotar uma forte tendénciala
movimentacdo do escoamerdgm direcdo a superficie livie a partir dee movimento a
distribuic&o do escalar foi modificadA correlacéo entre as flutuag@esAO (componente do
tensor detensdes deReynold3 leva a movimentacdoadgrandezaescalar em direcéo a
superficie. Adeiaaqui € mostraem umplanohorizontal(x2), o que acontecgefor observao
simultanemente a flutuacdo do campo escalar, da componente longitudinal da velocidade e da
componente da velocidade verticaEsse comportamento indica uma aparente

proporcionalidade enti@ OCeO6 O
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A associacdo entre as trés imagens € muiteressante do ponto de vista de andlise da
correlagcao existente entre a movimentagdo do escoamento (seja ela longitudinal ou vertical) e
o transporte da grandeza escalar. As zonas em aFEija@5.16 (a) S&o uma representacao

da reducéao localo T da concentracdo do escalar. Isso ocorre devido a movimentacéo
ascendente do fluido com baixa concentracdo proveniente da regido inferior do dominio onde
a condicao de contorno é assumida nula. Assim, se observarmos a mesma localizacdo espacial
naFigurab5.16 (b) eFigura5.16(c) notaseflutuacdes altas e positivas para a velocidade vertical
(indicando escoamento ascendente) e alta e negativa para velocidade longitudinal (indicando
escoamento eurario ao escoamento principal). Uma associacdo analoga € também notada se
observarmos regides deé T onde esperamos haver uma movimentagao do fluido da parte
superior na direcdo do seio do escoamerido T . Ao longo de todo o plano essas
associacdes podem ser feitas varias vezes para um mesmo instante. E conveniente lembrar que

as trés distribicdesmostrada®correm no mesmo instante de tempo adimensional.

A Figura 5.17 mostra a visualizacdo tridimensional do dominio computacional com a
representacaala distribuicAo do escalar, em planos transversais a direcdo a@iriicp
escoamento. As imagens Bayura5.17 (a), Figura5.17 (b) e Figura5.17 (c) mostram trés
dessas visualizacdes do campo concentracdo em instantes de tempo adimensiorad prox

(com intervalo?y A&  p mlogo ap6s a insercdo da grandeza escalar no escoamento

A Figura5.17 (d) representa um instante de tempo bastante avancado, muito apos a insercéo da
grandeza escalar no escoamento. O prah@pjetivo daFigurab.17 é explicar a contribuicao

dos vortices longitudinais no transporte da grandeza escalar. Os planos transversais localizados
emaj] pl k6]  ofp te ¢j] Tl pforam escolhidos para promovewigualizaco

do transporte de certas estruturas do escoamento em cada instante denastrgodo Por
exemplo, as estruturas observadas na parte superior do dominio ng planph )daFigura

5.17(a) podem ser visualizadas Ryura5.17 (b) no planodj ofp T e naFigura5.17 (c)
noplanocj| Tix p

Os vdrtices longitudinais (mostrados anteriormenteFigaira 5.15) s&@ responsaveis pela

fooma «0 das estrpwumaar absdovadaopo rMa parte sup
estruturas representam a movimentagcado vertical da grandeza escalar na direcdo do seio do
escoamento devido a existéncia de dois vortices contra rotativos com giro em ajiestas.

E conveniente reforcar o fato de que, ha um aumento da grandeza escalar na direcdo do seio dc
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escoamet o0 devido " s esteutucansditipo del cmat or
parte superior ser o maximo encontrado no dominieigiiras.17 (d) mostra o escoamento e
o transporte da grandeza escalar bem desenvolvido com variacdes e movimentagdes verticais

do escalar bastante acentuadas.

[ z Diregdo principal do escoamento

Figura 5.16 1 Campo de flutugdes no plano xz no instante de temp¢™=3500 (a)
concentracdo, (b) componente normal da velocidade e (c) componente longitud

velocidade
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Diregdo principal

w‘escoamenm

x/8=1,57

(a)t" = 1400

I 26,8-33,0

21,4

(b) t" = 1410
1,6

0.00 - 6,7

(c) = 1420

(d) t7=3940

Figura5.177 Visualizacao da distribuicdo do campo concagéo instantanea em plan
transversais localizadosxa/=UtL,57 x /=18,14 ex /=W,71 (a}x" = 1400, (b} = 1410, (c)
t" = 1420 (d)t* = 3940
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5.4 Analise da influéncia dos parametros governantes

No presente estudo, foram testados diferentes casnamaise do fendmeno de transferéncia
de massa de compostos em superficie liquida quiesdeésenimeros de Schmidt (1, 200 e
580) e trés numeros deReynoldsbaseado na velocidade de faog150, 640 e 1280fpram
investigados

Como dito anteriormente, o objetivo principal deste destél calcular a transferéncia de um
passivo escalaem escoamentdurbulento e analisar a influéncia destes parametros na

transferéncia de massa do composto.

A metodologiaLES e o modelo de submalltinamico usadoforam capazes de predizer
corretament@ariacdes do coeficientke transferéncia de masgamalha usada na vizinhanca
da superficie livrdoi suficientementeefinada para capturar as pequenas escalas verticais do
campo escalar, assemelharsdoa resolucdo de malha utilizada em estudos de aNd®0mo

definidos pordiange Lai(2009).

Esta melhor resolugcédo permitiw célculo da grandeza escalpossibilitandoa captura pelo
modelo dacontribuicdo @ escalasndo resolvidasOs principais parametros utilizados nas

normalizacfes do presente trabalho estdo mostradisbelab.2.

Tabelab.21 Principais mrametros utilizados na®rmalizacdes

Re Sc 0. q 0. t*

1 0,0025 7,50E05 3,00E02 0,160

150 200 0,0025 2,40E06 9,60E04 0,160
580 0,0025 1,50E06 6,00E04 0,160

1 0,011 2,30E04 2,09E02 0,008

640 200 0,011 1,34E05 1,22E03 0,008
580 0,011 9,60E06 8,73E04 0,008

1 0,021 3,30E04 1,57E02 0,002

1280 200 0,021 1,53E05 7,29E04 0,002
580 0,021 5,30E06 2,52E04 0,002
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5.4.1 Influéncia donimero de Reynolds no escoamenton® transporte escalar
5.4.1.1 Descri¢do e analise das estruturas turbulentas do escoamento

Os gréficosda Figura 5.18 mostram aidentificacdo dos vortices pelo critér@ calculado
conformeEq.5.8. A Figura5.18 (a) € referente ao escoamento com nimero de Reynolds igual
a 640 e &igurab.18 (b) ilustra o critéridQ referente ao escoamento com numero de Reynolds
igual a 12800s vortices da figura foram obtidos atravascdnstrucao disosuperficies d@.
Analogamente aos resultados apresentaddSiquaa 5.15, esses vorticesrepresentam uma
faixa de valores d@ onde a rotacdo € predomit@rem relacdo a deformaca@svortices
identificados pelo critéri@ da figuraforamcoloridos pela vorticidade exn] . Vorticidades
negativas T sao coloridas na cor azul e vorticidagesitivas T sao coloridas

na cor vermela. Varios voértices localizadaso dominiode calculgpodem ser observados.

estrutura alongadafrequente em muitos vortices.

Nesta andlise comparativa da identificacdo de vorticge dois nimeros de Reynoldgi( e

1280) as isosuperficies foram cong&tlas com o mesmo valor numéricoQleuseja, a mesma
identificacdo dos voértices foi utilizada para a comparacdo. Assim;geotar que para o
mesmo valor d&) a quantidade de voértices identificados no escoamento com numero de
Reynolds igual a 1280emmaior. A escolha do valor d@ permitiu somente a visualiza¢do
dos vortices proximao contorno inferiodominio nos dois casos. A utilizacéo de outro valor
de Q tornaria impossivel o destacamento de vortices no dominio inteeismo visualizando

préximo a superficie livre.

O mesmo problema pode ocorrer no caso de utilizar o val@rigeal ao usado esta figura
no escoamento de numero de Reynolds igual aSesta impossivel a visualizagéo de vortices.
Com o aumento do niumero de Reynolds, os mentos rotacionais dos vortices sdo muito
mais intensos em relacdo a deformacgéo do escoan@uti@ observacéo refese a forma
desses vortices identificados. Esses possuem uma configuracdo elmmgmdasque 0s
observados no escoamento com numero dedteyigual a 150As estruturas sdo mais curtas,

porém muito mais numerosas.
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(a) Re =640

Figura5.18 - Turbuléncia visualizada pelo critér@no instanted*=7000em J p para
(a) Re=640e (b) Re=1280

As Figura5.19 e Figura 5.20 exibem a distribuicdo dos vetores da flutuagéo instantanea do
campo velocidadao planoxzem o p, 0 divergente de superficie normalizado pela
velocidade de friccdod. e exibidono mesmo plano xz e instarttee7000. Em ambas as
figuras, \alores positivos do divergente de superfi¢ie 1 sado coloridosem vermelho e

valores negativos do divergende superficief 1 sd0 coloridosem azul.Conforme ja

descrito, valores positivos do divergente de superficie sdo observados em regides do dominio
onde os vetores velocidade e as correntes do fluido ocorrem no sentido ascendente, ou seja, do
seio do escoamento em direcdo @esticie livre. Em contrapartida, valores negativos do
divergente de superficie relaciona®a movimentos da superficie livre em direcédo ao seio do
escoamento.
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As imagens daigura5.19 e Figura5.20 pemitem ainda algumas conclusfes relativas ao
divergente de superficie de ambos os escoamentos. Nessa figura, em comparagdo ao mostradc
nas simulagdes do caso base (nimero de Reynolds igual a 15@epuatar uma distribuicéo

do divergente de superficie mouma intensa quantidade de maximps Tt e minimos
[ .

z
Diregao principal do

X escoamento

(a)

y(6/u.)

96 (b)

Figura5.19 1 Relacdo entre os vetoresnstruidos a partida flutuacéo instantanea d:
componentes dagelocidade no planxz e o divergente de superficie na interface g

Re=640 eSc=1 emt" = 7000 (a) vetores do campo velocidade) distribuicdo do divergent
de superficie
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Figura5.20 i Relagéo entre os vetoresnstruidos a partir da flutuacdo instantanea
concentragao.

Re=1280 eSc=1 emt" = 7000 (a) vetores do campo velocidazl¢b) distribuicdo dc

componentes davelocidade no planxz e o divergente de superficie na interface g

divergente de superficie
aumentando a regido do seio do escoamento e reduzindo a espessura da camada limite de

Reynolds maiores, causando maior mistura do escalar em uma area maior do dominio

A quantidade de correntes ascendentes e descendentes de escoamenta
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5.4.1.2 Estatisticas da turbuléncia

Nesta secdod® exibidos perfisverticais das estatisticas de turbuléncia do escoamento e
transporte de escalar construidos no centro do doniagsa forma,scurvas daFigura5.21

(a) aFigurab.21 (I) representara evolucao estadtica(i) da média da velocidade longitudinal

(i) RMS da flutuacdo daelocidade(iii) componente dtensor éstensdes d&eynoldse (iv)

RMS da flutuagdo davorticidade para os numeros de Reynoldgivestigados no presente

trabalho.

As curvas d&igurab.21 (a) aFigura5.21(c) apresentam dados da velocidade média na direcéo
longitudinal do escoamento no perfil vertical localizado no centro do dominio normalizados
pela velocidade de friccdo.( para diferentes nUmeros de Reynoli$-igura5.21(a) refere

se ao numero de Reynolds igual a 15Bigura5.21 (b) ao numero de Reynolds igual a 640 e
aFigura5.21(c) ao escoamento com nimero de Reynolds igual a ElB@eressante observar

gue para todos os numeros de Reynotdgerfil vertical segue teoria de camadantite
turbulenta em canal aberto, que indica as trés zorasipais: zona lineato v, ondeos
efeitos viscosos sdo maiores que os efeitos da turbul&@mi@w LVQw o TPodese
observar uma zona de transi¢do entre os perfis linear e logarénaipartir dew ¢ 0

perfil assume a forma logaritmio&.regido onde ocorre altegdo com a mudanca do namero

de Reynolds do escoamento € a regido logaritmica que se estendera além do valor maximo

mostradaaFigura5.1 que referese a simulagéo de validacao.

As curvas daFigura5.21 (d) a Figura5.21 (f) mostram os perfis d&MS da velocidade

ondei Gdee 1 abDjo, 1 aOD 1 abjo.eil dbee 1 &b jo. AFiguras21l

(d) referese ao niumero de Reynolds igual a 1596igara5.21 (e) ao nurero de Reynolds igual

a 640 e digurab.21 (f) ao escoamento com numero de Reynolds igual a N8@resente

estudo proximma parte inferior do dominio, as magnitude&R#4S da flutuacéo da velocidade

tem valores muito préximo® pico de intensidade de flutuacdo da velocidade ocorre na mesma
posicdo adimensional paradosos nimeros de Reynolds eém ¢ 1O valor da producgéo

de turbuléncia longitudinal tem a mesma tendéncia para os trés numeros de Reynolds estudados.
O mesmo ocorre para producdes vertical e transversal de turbuléndasuperficie livre o

valor de RMS tem valor maximo local feaxa de 085 a 1 pea ambos 0s niumeros de Reynolds,

Ou seja, a posicao do pico € mantidecaso de valores adimensionais
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As curvas dé&igura5.21(g) aFigura5.21 (i) apresentam dadosdomponenté& OQio tensor
das tensdesalReynolds para diferentes nimerosRegnolds. AFigura5.21 (g) referese ao
namero de Reynolds igual a 150Figura5.21 (h) ao numero de Reynolds igual a 640 e a
Figura5.21 (i) ao escoamento com numero de Reynolds igual a. 2@@rfil obtido para os
trés numeros de Reynolds estudados € similar com valor maxinegifa proxima a parede

do fundo, existindo um leve aumento no valor do pico

As Figura5.21 (j) a Figura5.21 (I) exiban os perfis d&RMS daflutuagéo devorticidade para
diferentes numeros de ReynoldsFigura5.21 (j) referese ao nimero de Reynoldgial a

150, aFigura5.21 (k) ao numero de Reynolds igual a 640 Eigura5.21 (I) ao escoamento

com numero de Reynolds igual a 128D.perfil obtido para os trés niumeros de Reynolds
estudados é simil@om valor maximo na regido préxima a parede do fundmAssmostram

que a maior producao de vortices ocorre proxima a parede inferior com vorticidade méaxima na
direcdo transversal, a produgdo vertical de momentum longitudinal também enq Tem

todos os numeros de Reynolds investigados.

E importante notar queevido a normalizag&o cof ,se a variavel se mantém constante com

0 aumento do numero de Reynolds, significa que essa variavel € diretamente propodcional a
Por ouro lado se essa variavel decresce lentamente com o numero de Reynolds, isto pode
indicar que o valor dimensional (ndo normalizado) aumentou, porém néo proporcionalmente a

0.

As curvas ddigura5.22 (a) aFigura5.22 (i) representanos perfis deconcentracdo média,
RMS da flutuacdo da concentracédluxo escalar turbulento para diferentes nimeros de
Reynolds.As curvas daFigura 5.22 (a) a Figura 5.22 (c) apresentam dadawédios de
concentracaao perfil verticallocalizado no centro do dominio.FAgura5.22 (a) referese ao
namero deReynoldsgual a 150Figura5.22 (b) ao nimero de Reynolds igual a 640Fegara
5.22 (c) ao escoamento com numero de Reynolds igual a X8@urvasapresentadada
Figura5.22 (d) aFigura5.22 (f) mostram os perfis de RMS flatuac&o da concentracdo dado
pori @ Dae i & D jo.. A Figuras.22 (d) referese ao numero dBeynoldsigual a 150,
Figura5.22 (e) ao numero de Reynolds igual a 640 Eigura5.22 (f) ao escoamento com

namero de Reynolds igual a 1280.
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Figura5.211 Velocidademédialongitudinalpara:(a) Re=150 (b) Re=640¢€ (c) Re=128Q
RMS da flutuacdo de vetidadepara:(d) Re=150, (e) Re=640 e (f) Re=1280; Tensor d¢
Reynoldspara(g) Re=150, (h) Re=640e (i) Re=1280;RMS da flutuagéo de vorticidagera
() Re=150, (k) Re=640¢ (I) Re=1280

As curvas daFigura5.22 (g) a Figura5.22 (i) mostram por fim, também para diferentes
nimeros de Reynoldsps perfis do fluxo turbulentade escalar dado pogd6 O

606 ¢ 6.6, . De forma analoga Figura5.22 (d) referese ao nimero deeynoldsigual a
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150,Figura5.22 (e) ao numero de Reynolds igual a 640rgura5.22 (f) ao escomento com
namero de Reynolds igual a 1280.

Ao observar os graficamostrads naFigura5.22 (a) até aigura5.22 (c) pode ser visto um
aumento do valor maximo de concegfia adimensional medida que o nimero de Reynolds

do escoament@umenta Isto ocorre devido a equacdo de normalizacdo dos valores de
concentracdo al grandezascalar que considera o célculo de gradiente de concentracdo no
fundo mas também o valor da velttede de friccdo para cada ReynoRscordando qu&

®OP6, comd, nfe.e N 06 O '0Q§Q ptemse que o valor dé. influenciano
calculo da concentracApara os diferentes nUmeros de Reynoldieressante notar que, a
velocidade de friccdearia de uma ordem de grazd@os casos em quenumero de Reynolds
aumenta de 150 para 1288 medida que o valor deb. aumenta 6. diminui e
consequentemenfgovoca caumend do valor ded . Porém, além dessa observagdo quanto
ao aumento dos valores de concentracamextsional, 0 aumento do numero de Reynolds
causa uma modificacdo na forma da curva, mais visiveésggaficos proximo a superficie
livre (nos casos em que é maximo): um gradiente de concentracdo maior é observado para

0S maiores nimeros de Relgm

Os graficos deRMS da flutuacdo da concentracdla grandezascalar permitenanalises
interessante e a confirmacaada teoriaquanto a influéncia do aumento da tuémdia na
reducdo da espessutta camada limite de concentracdo proximo a superficie O valor
maximo de RMS ao longo do perfil vertical ocorre, para todos os nimeros de Reynolds testados,

numa mesma distdncia adimensional da superficie livre, W g O TIO que

mostra uma consisténcia da normalizacdo nos valores de RMS de flutuacdo de concentragao.
Vale ressaltar que mesmo em distancias adimensionais iguais 0s picos de variacdo local de
escalar ocorrem magoximo da superficie livre quda calculamos os valoremensionais

no dominio de calculo. Assim, para os valores de Reynolds iguais a 150, 640 e 1280 os picos
de RMS da flutuacdo de concentracdo estdajém= 0,89, 0,96 e 0,98espectivamenteA
aproximacéo do pico de RMS da flutuag&o de concentragéo da superficie livre com o aumento
do nimero de Reynolds, esta associada ao aumento da turbuléncia e consequente aumento dc
transporte advectivda grandeza escaldsso promove uma maior mistura cscalar ao longo

da altura do dominio e assim uma diminuicdo da espedaucamada de concentracdo na

proximidade da superficie livre. O pico de RMS esta localizado dentro da camada limite de
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concentracado, regidandeestdo as maiores variacoes de flutoagficoncentracdo. Ao longo
de quase toda a extensdo do dominio na direcdo vertical o valoraidigee se mantém
aproximadamente constangéeiguala 2 para todos os Reynolds. No interior do dominio,
denominado de seio descoamentoencontrase a rgido de maior mistura da propriedade
escalar.

80
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Figura5.221 Estatistica do transporte de escatancentracdo médjgara: (a)Re=150, (b)
Re=640 e(c) Re=1280; RMS da flutuac&o de concentrapaca:(d) Re=150, (e)Re=640 e
() Re=1280; Fluxo escalar turbulenpara: (g)Re=150,(h) Re=640e (i) Re=1280.

A influéncia do numero de Reynolds fluxo turbulento de escalar esta associada a parcela do
fluxo turbulento de escalar total que aumenta & medida@ oquienero de Reynolds aumenta.

Para entender essa afirmacao é necessario recapitular o conceito de fluxo turbulento de escalar
total dado por 06 O 'O § 'Q cjue obviamente associa as parcelas referentes ao fluxo
turbulento e difusivo. Damlque os valoremostrads do fluxo turbulento de escal@dd O

sdo normalizados pelo fluxo turbulento toig), © grafico indica diretamente ao longoataura
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do canal na direcdo vertical a contribuicdo das parcelas advectivas e difusifltagzono
turbulento total de escalar. Proximo a superficie livre, o transporte do escalar é dominado pelo
transporte difusivo, o que é confirmaplelos graficos d&igura5.22 (g) até aFigura5.22 (i)

pelo decaimento do valor do flupodximodo valor maximo ded . Com o aumentoalnimero

de Reynolds os graficos tendem a preencher mais a zona de patamar maximo do fluxo
turbulento total, indicando um aumento da contribuicdo do fluxo advectivo em relacdo ao

difusivo.
5.4.1.3 Espectro de energia

O espectro mede a didtticdo das variancias de uma variavel sobre comprimento de onda ou
frequéncia. Se a variavelén componentde velocidade, o espectro descreve a distribuicdo da
energia cinética sobre o comprimento de onda ou frequé&sctarvas apresentadas fégura

5.23 (a) a Figura 5.23 (c) correspondem ao perfil do espectro da velocidade na direcéo
longitudinal para dérentes nimeros de Reynoldg-igura5.23 (a) corresponde ao numero de

Reynolds igual 450,aFigura5.23 (b) corresponde ao numero de Reynolds ig@G

O escoamento com numero de Reynolds igual a 1280 tem seu espectro dewhetgizta
representado nlaigura5.23 (c). As abcissas em todos os graficos correspondem a frequéncia
em Hz.As figuras mostram a analise espectral da velocidade longitudinal. Embora muitos
outros graficos de delade espectrglossam ser produzidoss anagens dafiguras foram
obtidasa partir dos dados de velocidade empamtolocalizadono centro do dominiemw

p L Tsuperficidivre).

Isso, entermos simples, equivale@spondede que forma energarelacionada ao movimento

do fluido estadistribuida entre os turbilnbes de varios tamankas figuras mostram o
comportamento das diferentes escalas de vortices associadas a cascata de energia, em que C
vortices maiores vao sendo decompostos em vénieores até serem dissipados pelo efeito

da viscosidade. Esta cascata de energia pode ser visualizada através do espectro turbulento. No:
espectros apresentados € possivel identificar diferentes regides caracteristicas, de acordo com

as diferentes dimeiiss dos vortices existentes no escoamento.
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5.4.1.4 Perfil vertical de concentracdanédia

A sequéncia de graficos dragura5.24 (a) aFigura5.24 (c) referese aos perfis verticais de
concentracdo meédia calculados para diferentes numeros de Reynolds e numeros de Schmidt

(a) Sc=1 variando Reynolds (§c=200 variando Reynolds e (8c=580 variando Reynolds.

E notavel que para altos valores do nimero de Reynolds, a espessura da subcamada difusiva ¢
menor, diminuindo a medida que o nimero de Reynolds aurdeintarpretgao fisica do que

esta ocorrendo nasurvasda Figura5.24 esta diretamente associada ao texto explicativo da
Secdob.4.1.1quanto ao entendimento da influéncia do nimero de Reynolds na distribuicdo do

divergente de superficie.

Para todos os numeros de Schmidt pudemos confirmar as interpretac6es fornecidas
anteriormente. N&igurab.24 (a), em que a grandeza escalar possui nimero de Schmidt igual

a 1, o aumento do numero deyRelds modifica bastante a forma do perfil notadamente
préoximas as superficies livre e da superficie inferior. Especificamente relativo aos objetivos do
presente trabalho, o gradiente de concentracdo média na superficie livre sofre alteracbes
importantes amedida que o niamero de Schmidt aumenta, estas influéncias do nimero de
Reynolds sdo mais perceptiveis seasperfis, porém sédo sentidas especialmente no calculo do

coeficiente de transferéncia de massa, o qual depende do gradiente de concentracao.

5.4.2 Influéncia do numero de Schmidt no escoamento e no transporte escalar
5.4.2.1 Estatisticas da turbuléncia

Nesta secdo serdo exibidos perfis verticais das estatisticas de turbuléncia do escoamento e
transporte de escalar construidos no centro do dominio para diferdntes d& numero de
Schmidt.Dessa forma,sacurvas déigura5.25 (a) aFigura5.25 (f) representams seguintes
variaves (i) da média da concentracafipRMS da flutuacéo da concentracao.
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As curvas daigura5.25(a) aFigura5.25(c) apresentam dadosédios deconcentracdmo

perfil vertical localizado no centro do dominio. Figura5.25 (a) referese ao numero de

Schmidtigual a 1,Figura5.25 (b) ao nimero d&chmidtigual a 200 e aFigura5.25 (c) ao
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compostocom numero dé&chmidtigual a580. As curvasapresentadada Figura5.25 (d) a
Figura5.25 (f) mostram os perfis de RMS dlatuacdo da carentracdo dado por & bee
i & ©Djo.. A Figura5.25 (d) referese ao niumero d8chmidt igual a 1Figura5.25(e) ao
namero deSchmidtigual a200 e aFigura5.25 (f) aocomposto conmimero deSchmidt igual
a580.As Figurab.25(d) referese ao niumero dechmidtigual a 150Figura5.25(e) ao nimero
de Schmidtigual a200 e aFigura5.25 (f) aocompostacom numero d&chmidtigual a580.
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Figura5.251 Estatistica do transporte de escat@mcentracdo meédipara(a) Sc=1, (b)

S&=200e (c) S=580 RMS da flutuagéo de concentragiaa (d) Sc=1, (& Sc=200 e (j
Sc=580.

As curvas apresentadas Regura 5.25 (a) a Figura 5.25 (c) referemse aos valores de
concentracdo medios obtidos pelo presente estudo. As curvas apresentamitifanas, 10

entanto, préximo a superficie livre devido ao elevado gradiente de concentracdo, a curva €
notadamente mais acentuada para valores de niumero de Schmidt mais elevados. As curvas da
Figura5.25 (d) a Figura5.25 (f) apresentam os valores de RMS da flutuacdo de concentracao
em um perfil vertical localizado no centro do dominio. A evolugao das curvas € bastante similar
para os trés niumeros de Schmidt estudados, no entanto, € possivel-clesge,grara maiores
nameros de Schmidt o valor maximo da flutuacado de concentracédo ersmneas proximo

da superficie livreEm termos de distancia dimensional, os picos estao localizadag em

Thp drtw w At w Yrespectivamente, para os nimeros de Schmidt igual a 1, 200 e 580. Outra
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importante analise a ser feita, se refere ao brusco decaimento dos valores de RMS da flutuacéo
da concentracdo na direcdo ao seio do escoamento, parasmaiareros de Schmidt, o que

nao é facilmente notado para o numero de Schmidt igual a unidade e é evidente para 0os numeros
de Schmidt iguais a 200 e 580.

Como a atual discussao diz respeito ao mesmo de Reynolds e diferentes nUmeros de Schmidt,

a reducéo ddifusividade ocasiona a reducéo nas variagoes dos valores de concentracao.
5.4.2.2 Perfil vertical de concentracdanstantanea

A Figurab.26 exibe o campo de concentracao insiaab para um unico numero de Reynolds
(Re=150) e diferentesimeros d&chmidt §c=1,200 e 580). As distribuicdes estdo mostradas

em um plano vertical transversal ao escoamemoAs imagens foram feitasen ocuv 1T

A identificacdo no canto superior direito de cada plano corresponde a simulacgéo reflizada.
notavel que para baixos valores do numero Schmidt, o escalar é facilmente transportado. Como
estda sendo comparado um unico niumero de Reynolds, as analises e varidveis percebidas sac

focadas e dependentes da difusividade do composto.

Como o numero de Sohidt é a razdo entre a viscosidade cinematica e a difusividade do
composto, quanto maior o valor do numero de Schmidt, menor a difusividade do composto para
uma dada temperatura. Assim, para o numero de Schmidt igual a 580, o transporte da grandeza

escalaiocorre de forma muito mais lenta.

Sendo a condi¢do de contorno de concentragdo na superficie livre constante e igual a 1, o
transporte do escalar ocorre na direcdo do seio do escoamento proveniente da superficie livre.
Na Figura5.26 (a) concentragdes instantaneas na faixa deiOQ 85 sdo notadas em alturas

do canal i guai s a aproxi madament e FiQura3.ZuU . I s
(b) eFigura5.26 (c) em que essfaixa de concentracdo € visualizada em apenas uma pequena

espessura proxima a superficie.
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Figura5.26 - Visualizacao do campo escalar instantaneo para diferentes numeros de ¢
e um Unico numero deeynolds Re=150) em plano yz (a) Re150S¢h) Re150Sc20e (c)
Rel50Sc58@mo ocu Tt

A Figura5.27 referemse aos perfis de concentragdo média calculados para diferentes nimeros
de Schmidte niumeros d&eynolds (a) Re=150 variandoSc¢ (b) Re=640 variandoSce (c)
Re=1280 variando Sc Os perfis vertiais da média de concentracdo refletem o que foi
anteriormente discutido nas distribuicbes de concentracéo instantaneas.

Os perfis referentes ao numero de Schmidt igual a unidade (independentemente do niamero de
Reynolds) sdo facilmente identificados nesge de analise comparativa. Os gradientes sdo
muito maiores nos numeros de Schmidt igual a 1 do que os apresentados nos compostos com
namero de Schmidt igual a 200 e 58@ra maiores numeros de Reynolds, os perfis verticais
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correspondentes aos numerosSgémidt iguais a 200 e 580 praticamente se confundem dada

a pequena escala de variagcdo de concentragoes.

A informacao mais importante a ser extraida destes perfis € o fato de que a espessura da camad:
limite de concentracao € significativamente reduzata o aumento dos niumeros de Schmidt

e Reynolds.

5.4.3 Analise da influéncia dos parametros governantes na transferéncia de massa

Esta dltima subsecao da secao de resultados e discussdes tem como objetivo apresentar um:s
compilacdo de todas as 9 simulacbes LESzaas neste trabalho, por meio do principal
parametro de interesse apresentado nos objetivos que € o coeficiente de transferéncia de mass:
na fase liquida™Q . A teoria referente a® esta apresentada e interpretada na SEGE®
coeficiente de transferéncia de massa da grandeza escalar na fase liquida é uma expressao d

taxa média de transferéncia em superficie livre.

A expresséo apresentada na Subs2@ia(Eq.2.6) mostra o calculo do coeficiente baseado

nos valores da difusividade do composto na fase ligi@jae(na espessura do film@). A
espessura do filme é parametro de dificil medicdo experimental ou mesmo calculo por
simulacdes numéricas. O seu célculo é entdo feitoagracuma aproximacao da curva

concentracado vs. distancia a partir da interface, dada a infima espessura dessa camada.

Dessa forma a espessura pode ser aproximadédpor ®QPT wsendo¥6 p 6 ed é
a concentracao no seio do escoaimetefinida poMcKennae McGillis (2004) como sendo a
concentracdo emd i) . O gradiente de concentracdo médidQT & calculado eno

1, ou seja, na interface.

Observando os graficos &egurab.24 e Figura5.27 podese notar que o valor de apresenta

valores muito similees em todos 0s casos testados, esses proximos a 0,5. Ja o gradiente € um
calculo muito sensivel quanto as concentracdes proximas a interface, ou seja, mesmo as
variagges imperceptiveis do perfil de concentracdo como nos casos Rel280Sc200 e

Re1280Sc580 terse variagbes do gradiente que influenciam significativamente no vatar de
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Figura5.271 Peffis verticaisde concentracdo média para diferentes nimeros de Re)

(a) Re=150 (b)Re=640 e (c)Re=1280
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A Figura5.28 compara os resultados decalculados pelo presente estudo com os dados
experimentais de McKenna e McGillis (2004) os quais indicam a relagéo
Qo rmx .

Na Figura5.28, "Q é normalizado pela velocidade no seio do escoaméntaty) que é
correspondente & Tdx0.. Uma andlise detalhada do gréficevela que para o mesmo

nimero de Schmidt os valores adimensionais do coeficiente de transferéncia de massa estao err

boa concordancia.

Para o caso Re150Sc580 obesea no entanto, uma ligeira sobreestimativa, mesmo assim o

valor obtido pelo presente edtuencontrase muito proximo da relacao experimental.

1,00E+00
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Figura5.281 Coeficiente de transferéncia de massa para diferentes nimdReymiads:
Re=150,Re=640 eRe=1280.

A boa concordéancia com a relagéxperimental assegura a correta realizacdo das simulagdes
numeéricas LES quanto ao transporte de escalar em uma camada limite turAlHeniaas.29

e aTabela5.3 complementa a discusséao e sintetinea relagéo entre os niumeros de Schmidt

e Reynolds e o coeficiente de transferéncia de mesdase liquidabtidos por simulacao

numérica em um graficmidimensional.
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Tabelab.31 Coeficientes de transferdaade massa na fase liquittelm/s]

Re
Sc 150 640 1280
1 1,64.10 7,66.10 1,13.1C°
200 7,85.10° 3,36.10° 1,97.10°
580 6,26.10° 4,88.10° 2,85.10°
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Figura5.297 Variagéo do coeficiente de tisferéncia de massa com o numero de Schm

namero de Reynolds

Recapitulando a teoria dos filmes apresentada na 8ggaode ser visto que o coeficiente de
transferéncia de massa na fase liquida é parametro essenciauto délfluxo do composto

que é transferido por volatilizacdo da fase liquida para a fase gasosa.

O valor do fluxo é dependente das seguintes variaveis além do coeficiente de transferéncia de
massa: concentracdo do composto no seio do escoamento digdakse toncentracdo do

composto no seio da fase gasosa e constante da lei de Henry.
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Uma andlisemais detalhada d@igura5.29 permite algumas conclusdes no que diz respeito ao
fluxo do composto emitido por volatilizagdo. Para wado composto e fixandas
concentragdes de seio do escoamentouma andlise comparatjy@ aumento do niumero de
Reynolds, por exemplale 150 para 1280, implica ermuaumento de fluxo da ordem de
vezes par@ composto de numero de Schmigital a 1. Pea um compost@ujo nimero de
Schmidté igual a B0, este aumento é da ordembdeezes. De fato, 0 aumento do niumero de
Reynolds do escoamentopmo mostrado por variadas vezes durante o presente trabalho,
acarreta 0 aumento das estruturas turbulergsgonsaveis pela movimentacédo ascendente do

fluido quepode ocasionar 0 aumento @amsissées do composto.

O estudo de referéncia de Nagaosa (1999) apresenta uma discussdo do valor do nimero
adimensional de Sherwoo8H para a simula¢cédo do caso haRe= 150 eSc= 1. O nimero

de Sherwoodepresenta raZo da transferéncia aeassgor adveccao pordifusaq a qual é
dadapela expressat®2 Q) j O onde™Q é o coeficiente de transferéncia de massa na fase
liquida,] é a altura do canal@ a difusividade do composto dissolvido. No estudo de DNS de
Nagaosa (1999) o numero de Sherwood avaliado foi de 4,76, enquanto ncepestit 0

valor obtido foi muito proximo sendo igual4g69.Essa andlise indica que o modelo utilizado

no presente estudo tem otima predicdo quanto ao processos de transferéncia de massa pol
adveccao e difusdo esses analisados quantitativamente pelm migngherwood.

Finalizando, foi investigada a dependéncia do coeficiente de transferéncia de massa na fase
liquida em relacdo ao numero de Reynolds e numero de Schmidt. Cordstut® de
Magnaudet e Calmet (20Q6) relacadQ)j 6 pode ser expressa pofY®! 'YQ! . Ovalor de

| obtidoa partir das simulacdes realizadapnesente de estudoi de 0,29, enquanto o valor

obtido pelo estudo de Magnaudet e Calmet (2006) foi de @#,3fa concordancia dess

parametro indica a boa qualidade das simula¢des LES da transferéncia da grandeza escalar.



101

6 ConclusbeserecomendacOepara

trabalhos futuros

No presente estudo, foi avaliada a influéncia do niumero de Reynolds e do numdrmidk Sc

na transferéncia deassaAs equacdes de conservacao da massa, quantidade de movimento e
espécie quimica foram resolvidas com o uso do cédigo FLUENT que utiliza o método dos
volumes finitos. Os efeitos da turbuléncia foram tratados através da metodologia LES com
modelagem ihamica de submalha. A metodologia LES com modelo de submalha dinamico
teve bom desempenho na regido de estudo, proxima a superficie livre, onde a malha foi refinada
para que a transferéncia de massa pudesse ser investigada de forma criteriosa.

Na investgacdo da fase liquida ndo foram considerados aspectos como contaminacdo e
deformacédo da superficie. Os principais avancos tedricos obtidos com os resultados deste
trabalho foram: (i) investigacdo com LES do escoamento turbulento proximo a superficie livre,
(i) estudo dos efeitos das estruturas turbulentas encontradas proximo a superficie livre na
transferéncia de massa e (iii) estudo da influéncia dos parametros governantes das simulacfes

no escoamento e na transferéncia de massa (niumeros de Reynoluéde) Sch

Trés etapas integraram o presente est(if¥alidacdo do modelo matematico e técnicas de
simulacdo numérica, (ivaliacdo qualitativa e quantitativa de um caso base e (iii) avaliacdo
da influéncia dos niumeros de Reynolds e Schmidt sobre aserésticas do escoamento e da

transferéncia de massa.

A primeira etapa referente as simulagdes de validagdo do modelo matematico considerou a
configuracdo utilizada por Nagaosa (1999) e Nagaosa e Handler (2003) e objetivou a
reproducdo dos resultados nénwos obtidos por DNS. Os resultados do presente estudo
(médias, flutuacdes e correlagbes dos campos de velocidade e da grandeza escalar) obtiveram

boa concordéancia com os resultados de DNS dos estudos de referéncia supracitados.

Validado o modelo, a segda etapa consistiu em avaliar qualitativamente e quantitativamente
um caso base (fixando um par de numeros de Reynolds e Schmidt). As analises qualitativas

propuseram a avaliacdo de gréaficos de distribuicdo de vorticidade, concentracdo instantanea,
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flutuacdo de concentracdo, distribuicdo dos vetores velocidade instantanea, divergente de
superficie e visualizacao de vortices por meio da técnica cr@rs principais conclusdes

dos gréaficos qualitativos sdo as associa¢cfes observadas entre as forrdagées@vimento

de estruturas turbulentas e o transporte da grandeza escalar na regido bem proxima a interface

liquido-gas, regido na qual sera calculado o coeficiente de transferéncia de massa.

O critérioQ foi usado para identificacdo e visualizacaosddices. Essa técnica se baseia na
construcdo de isosuperficies como resultado do calculo que indica as regiées do dominio em
gue a rotacdo predomina em relacédo a deformacéo cisalhante. Maiores niumeros de Reynolds
permitiram a identificacdo de um numenaior de vortices se considerada a mesma faixa do
critérioQ. No caso base essa técnica foi importante para a identificacdo de dois vortices contra
rotativos bem préximos a interface liquigés. Esses vértices, para o instante em questao, sdo

0S responsa&is por uma grande movimentacdo do escalar na superficie livre. A distribuicdo do
divergente de superficie na interface associa também a movimentacdo do fluido com a
transferéncia de massa do composto. De um modo geral, divergentes de superficie positivos
relacionamse a movimentos ascendentes do fluido, cuja tendéncia € promover uma reducao da
concentracdo local dado que do seio do escoamento até a parede inferior as concentracdes sac
menores. Divergentes de superficie negativos correspondem a movimedaafféiolo na

direcédo do seio do escoamento e consequente transporte do escalar dado que esse tem condic¢é

de contorno com valor maximo de concentrac@o na parede superior.

Por fim, a terceira e Ultima etapa avaliou a influéncia dos parametros goverdanssnais

do presente trabalho. Foram investigados escoamentos com diferentes nimeros de Reynolds
(150, 640 e 1280) e diferentes numeros de Schmidt (1,200 e 580). As mesmas variaveis
discutidas na anélise quantitativa e qualitativa do caso base fonsitadas na avaliacdo da
influéncia dos parametros governantes. As principais estatisticas da turbuléncia (momentos de
12 ordem e 22 ordem) sao apresentadas para diferentes nimeros de Reynolds e nimeros de
Schmidt.

Para todos os numeros de Reynolds aueéa do perfil de velocidade longitudinal média esta

em concordancia com a teoria da camada limite turbulenta em canal aberto. Quanto a producéo
de turbuléncia indicada pelos perfis de RMS da flutuag&o de concentracdo foi observado que o
pico ocorre em umanesma posicao adimensional do perfil vertical com o aumento de

Reynolds. A producéo de vortices, quantificada pelo RMS da flutuacéo das vorticidades, &
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bastante similar se comparados os numeros de Reynolds investigados. O maximo valor do RMS
da vorticida@ ocorre na parede e para direcéo transversal. Os valores adimensionais do RMS
da flutuacdo de cada componente decaem com o aumento do numero de Reynolds, resultado

esperado e encontrado na literatura.

Na analise do escalar para variacbes do numero deoRsyfoi inicialmente notada a
modificacdo da forma da curva na regido proxima a parede indicando a modificacdo na
subcamada difusiva. O pico da flutuacdo de concentracdo ocorre em diferentes posicoes
verticais, variando consideravelmente quando modifisaonabr do nimero de Reynolds: de
ylw=0 padBanumerdl e Reynol ds iUg 0 pdvagamelo sdRenold® igyalia
1280. A influéncia sobre o fluxo turbulento escalar mostra que o aumento do numero de
Reynolds causa 0 aumento da camada em fugmturbulento do escalar € mais préximo do

fluxo turbulento total.

A modificacdo do numero de Schmidt é mais evidente nos perfis verticais de concentracao
média, flutuacdo e fluxo turbulento. O gradiente vertical de concentracdo média € muito
reduzidocom o aumento do nimero de Schmidt. O pico de RMS de flutuacdo de concentracéo
também se aproxima bastante da superficie, de forma mais intensa que nos casasoeiae o n

de Reynolds é modificado.

A influéncia do numero de Reynolds e do nimero de Schmidbeficiente de transferéncia

de massa na fase liquida foram avaliadas. Maiores nimeros de Reynolds promovem maior
mistura no seio do escoamento, diminuem a espessura da subcamada viscosa e aumentam
gradiente de concentracdo e consequentemente oientfide transferéncia de massa. Com
relacdo ao numero de Schmidt, maiores valores desse parametro correspondem a compostos
com menor difusividade, sendo portanto, mais lenta a difusdo e menor o coeficiente de
transferéncia de massa. O coeficiente de feadiscia de massa na fase liquida é uma variavel
necessaria na determinagédo do valor numérico do filexcomposto emitido a atmosfera a

partir da interface quiescente. Outros parametros importantes como as concentracdes de seio de
escoamento em ambas asds e a constante de Henry s&o necessarios para o calculo do fluxo
de composto emitido. Os resultados indicaram uma elevacéo do fluxo em até 7 vezes com o
aumento de Reynolds para o nimero de Schmidt igual a 1. No caso do sulfeto de hidrogénio
(Sc=580),a elevacéo do fluxo € reduzida para 5 vezes para numero de Reynolds igual a 1280
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em relacdo &e= 150. Esses resultados mostram que o0 mesmo aumento da turbuléncia do

escoamento tem efeito ligeiramente diferente entre os nimeros de Schmidt testados.

6.1 Reconendacbes para trabalhos futuros

Mais investigacfes para provar a adequacdo da proposta do modelo sdo necessarias pare
incorporar os resultados de experimentos de laboratorio da hidrodindmica interfacial e a
transferéncia de massa em uma maior faixa demgdrés, em especial para maiores nimeros

de Reynolds. Interessante também seria a investigacdo de outros compostos odorantes, com a

realizac@o de novas simula¢des com outros numeros de Schmidt

Consideracfes adicionais sdo necessarias para quantificarca@ssesle comprimento
caracteristicos na regido proxima a interface com base nas estatisticas obtidas neste trabalho.
Outras malhas computacionais poderiam ser testadas com vistas a obtengcédo, com variagées da

namero de elementos também nas direcdes traaad\elongitudinal ao escoamento.

Apesar da literatura apontar para um bom desempenho do modelo de submalha utilizado, é
recomendavel um estudo com outros modééosubmalhgobjetivando a determinacao de sua
influéncia no coefi@nte de transferéncia deassa. Além disto, outras formulacdes especificas
para superficie livre, tais como as estudadas por &héame (2001) podem apresentar bons

resultados.

Com relagéo @ coeficiente de transferéncia de massaclusdo da fase gasosa ao dominio,
contemplaia a parcela deste coeficiente ndo computada no célculo da taxa de emisséao.
Recomendavel tambémestudo de caso em qudeformacédo da superficie seja considerada

Um avancgo na investigagao da transferéncia de massa por simulagdes numérica pode se dar ne
modificacdo das condi¢cdes de contorno de cisalhamento nas paredes superior e inferior e sua
influéncia na formacéo das estruturas turbulentas proximo a interface {gasd@€almet et
Magnaudet, 1998 condi¢édo de contorno de superficie livre podesgamodificada para a
condicdo de cisalhamento definido. Ainda, na superficie inferior a condicdo de né&o

deslizamento poderia ser modificada para deslizamento livre.
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